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Esta tese tem como objectivo o cálculo dos rendimentos de fluorescência da camada
K para o Zn, Cd e Hg e foi motivada pela inexistência de cálculos recentes desta
grandeza e pela sua importância em domínios da Física, tais como Física Atómica,
Física Nuclear, Física Médica e Física de Plasmas.
Começamos por obter as energias e funções de onda de cada estado, tendo
para esse efeito sido utilizado ummétodo completamente relativista, Dirac-Fock, im-
plementado através do programa MCDFGME de Desclaux e Indelicato. As energias
e funções de onda assim obtidas, foram posteriormente utilizados para determinar
todas as probabilidades de decaimento quer radiativo, quer não-radiativo, de uma
lacuna inicialmente criada na camada K. Estas probabilidades de transição foram
também calculadas com recurso ao mesmo programa.
Finalmente, calcularam-se os rendimentos de fluorescência da camada K dos
elementos atrás referidos e feita uma comparação com os resultados, tanto teóricos,
como experimentais disponíveis na literatura.
Palavras-chave: Probabilidade de transição, Probabilidades de Auger, Ener-
gias de transição, Processos de reorganização atómica, Rendimentos de fluorescência.
i
Abstract
The aim of this thesis was the evaluation of fluorescence yields of the K shell for
Zn, Cd, and Hg and was motivated by the inexistence of recent calculations of this
quantity and by its importance in various fields of physics, such as Atomic Physics,
Nuclear Physics, Medical Physics and Plasma Physics.
We begin by obtaining the energy and the wave functions of each state, using
for that a completely relativistic method, Dirac-Fock, implemented throughout the
MCDFGME program of Desclaux and Indelicato. The energies and wave functions
thus obtained were used to determine the probabilities for all the possible decay
channels, both radiative and radiationless, of a vacancy first created in the K shell.
These transition probabilities were also evaluated using the same program.
Finally, the K shell fluorescence yield for the elements above referred, were
calculated. In addition a comparison with available, theoretical as well as experi-
mental values was done.
Keywords: Transition probabilities, Auger probabilities, Transitions energies,
Atomic reorganization process, Fluorescence yields.
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1Introdução
Uma das primeiras revoluções da Física no século XX foi a teoria do efeito fotoeléc-
trico de A. Einstein (1905). Einstein associou ao quantum de acção de Planck uma
partícula constituinte da radiação, o fotão. Como a natureza ondulatória da luz
era ainda necessária para explicar alguns fenómenos ópticos, tais como a interfe-
rência e a difracção, atribuí-se à luz um carácter dual de onda e corpúsculo. Em
1924, esta dualidade foi generalizada por L. de Broglie a todas as partículas, asso-
ciando um comprimento de onda ao momento linear, por analogia com os fotões.
E. Schrödinger, em 1925, construiu uma equação de onda para as partículas, es-
tabelecendo a teoria quântica. Paralelamente W. Heisenberg apresenta um mode-
lo quântico matricial que se demonstrou ser equivalente ao modelo ondulatório de
Schrödinger. A teoria quântica é um dos pilares da física moderna, juntamente com
a teoria da relatividade. Em 1929 Dirac escrevia[1]:
"This general theory of quantum mechanics is now almost complete,
the imperfections that still remain being in connection with the exact
fitting of the theory with relativity ideas. These give rise to diﬃcul-
ties only when high-speed particles are involved, and are therefore of no
importance in the consideration of atomic and molecular structure and
ordinary chemical reactions, in which it is, indeed, usually suﬃciently
accurate if one neglects relativity variation of mass with velocity and as-
sumes only Coulomb forces between the various electrons and atomic nu-
clei. The underlying physical laws necessary for the mathematical theory
of a large part of physics and the whole of chemistry are thus completely
known, and the diﬃculty is only that the exact application of these laws
leads to equations much too complicated to be soluble. It therefore be-
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comes desirable that approximate practical methods of applying quantum
mechanics should be developed, which can lead to an explanation of the
main features of complex atomic systems without too much complica-
tions."
Aqui Dirac identifica alguns dos problemas que ainda necessitavam de atenção,
nomeadamente a unificação correcta da teoria da relatividade com a mecânica quân-
tica. Dirac aponta também para a necessidade de encontrar métodos numéricos para
resolver equações demasiado complicadas para serem resolvidas analiticamente.
Em 1927 D. R. Hartree introduziu um procedimento designado por método auto
consistente, para calcular funções de onda aproximadas e energias para átomos e
iões. Este método foi aperfeiçoado em 1928 por J. C. Slater que combina o princípio
variacional com o método auto-consistente de Hartree. Em 1939 J. C. Slater e V.
A. Fock mostraram que o método de Hartree não respeitava o princípio de Pauli,
acerca da anti-simetria da função de onda. De modo a resolverem este problema
introduziram a técnica dos denominados determinantes de Slater, por forma a obter
de uma forma simples uma função de onda total anti-simetrizada. Este método é
genericamente conhecido por método de Hartree-Fock. Este é um método não rela-
tivista baseado em sistemas de partículas independentes, e possibilitou a realização
de cálculos de estrutura atómica em larga escala, especialmente a partir dos anos 50
do século passado, com o desenvolvimento dos computadores digitais.
Nos átomos com Z baixo os electrões de valência são pouco afectados pela rela-
tividade tornando-se os efeitos relativistas significativos apenas para átomos com
Z relativamente elevado. Já no que diz respeito aos electrões das camadas mais
internas, a relatividade é quase sempre importante. A relatividade é também muito
importante para iões altamente ionizados especialmente em átomos pesados. São
os chamados sistemas ultra-relativistas. A necessidade de integração da teoria da
relatividade nos cálculos de estrutura atómica deu origem ao método de Dirac-Fock,
um método relativista análogo ao método de Hartree-Fock.
A partir dos anos 60 a utilização da espectroscopia no diagnóstico e investigação
de plasmas em tokamaks e também na observação de espectros estelares provocou
um interesse renovado nos espectros de átomos altamente ionizados. Surgiu assim
uma necessidade crescente de dados de níveis de energia e intensidades de riscas




Uma das áreas onde existe uma manifesta falta de dados teóricos de elevada
precisão, é a dos processos de decaimento e reorganização atómica que ocorrem em
sistemas com lacunas em camadas muito internas. Estes sistemas, reorganizam-se
emitindo energia, em geral na região dos raios X ou emitindo electrões de Auger.
Sendo estes dois mecanismos concorrentes, é importante conhecer os chamados rendi-
mentos de fluorescência e de Auger, que nos dão a probabilidade relativa de cada
um desates processos.
Neste trabalho vamo-nos debruçar sobre o estudo das transições atómicas em
sistemas com lacunas atómicas internas, em especial sobre o cálculo do rendimento de
fluorescência da camada K (ωk) de alguns elementos. O rendimento de fluorescência
da camada K, é uma medida da importância relativa das transições radiativas em
relação às transições de Auger e é de interesse para a interpretação detalhada do
espectro de raios X. O conhecimento do valor dos rendimentos de fluorescência é
também importante em física nuclear na teoria do decaimento β e na interpretação
de certas experiências de desintegração nuclear como por exemplo, a taxa de captura
electrónica das orbitais K e L. Um conhecimento correcto de ωi, é ainda necessário
para o cálculo de processos de transporte de fotões e para a concepção de muitos
aparelhos de blindagem e medição de radiação.
Neste trabalho foi efectuado um cálculo totalmente relativista dos rendimentos
de fluorescência da camada K no Zinco, Cádmio e Mercúrio. O cálculo recorre ao
método das multiconfigurações de Dirac-Fock (MCDF) implementado num código
elaborado por J. P. Desclaux e P. Indelicato: MDFGME (Multi Configuration Dirac
Fock and General Matrix Element Program)[2].
No capítulo 2 é feita uma breve descrição do método MCDF. O código referido
utiliza funções de onda tabuladas numa rede para uma grande variedade de parâme-
tros atómicos. A versão utilizada neste trabalho, permite-nos ainda introduzir cor-
recções radiativas, tais como a auto-energia (self-energy) e a polarização do vazio
(vacuum polarization).
No capítulo 3, que constitui o essencial da tese, é feita uma introdução aos
processos atómicos considerados, dando ênfase ao que acontece na camada K, ao
cálculo das transições radiativas e não-radiativas em átomos com lacunas internas.
São depois apresentados, na forma de tabelas, os resultados para as probabilidades
de transição para todas as vias de decaimento quer radiativo quer de Auger. Final-
mente, a partir destas probabilidades de transição, são obtidos os rendimentos de
fluorescência. Estes resultados são depois comparados com outros cálculos teóricos
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e experimentais disponíveis. Apresentam-se cálculos para a camada K no zinco, no
cádmio e no mercúrio.
Finalmente, no capítulo 6 são apresentadas algumas conclusões e perspectivas
de trabalho futuro.
5
2Considerações teóricas: o método
MCDF
Ao estudarmos sistemas com muitos electrões, temos de recorrer a métodos numéri-
cos para resolver a equação de Dirac
HDΨ = EΨ (2.1)
e obter as energias e funções de onda do sistema. Neste trabalho, utiliza-se o método
das multiconfigurações de Dirac-Fock (MCDF). Este método é o análogo relativista
do conhecido método das multiconfigurações de Hartree-Fock (MCHF). O MCDF,
tal como o MCHF, é ummétodo variacional, no qual a função de onda radial é obtida
através da minimização do valor esperado do hamiltoniano do sistema em relação
às componentes radiais da função de onda e aos coeficientes de mistura das várias
configurações utilizadas. Embora neste trabalho, a complexidade do problema não
nos permita utilizar mais que uma configuração electrónica, é importante referir que
este método permite incluir de uma forma eficaz grande parte da correlação elec-
trónica, recorrendo para isso a um número reduzido de configurações. Comecemos
por procurar um hamiltoniano que descreva correctamente um sistema relativista
de n corpos.
2.1 O hamiltoniano relativista
Quando se considera um sistema com vários electrões, há que adicionar os hamilto-
nianos correspondentes a cada electrão e incluir um termo que descreva a interacção
6
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g (ri, rj) , (2.2)
onde g (ri, rj) representa a interacção electrão-electrão e HD o hamiltoniano de
Dirac-Breit:
HD(ri) = cα · p+(β−1) c2 + VN(ri) (2.3)
VN(ri) é o potencial de interacção electrão-núcleo. As matrizes 4× 4 de Dirac α



































2.1.1 A interacção electrão-electrão
Quanto à interacção electrão-electrão g (ri, rj) é, em primeira aproximação, dada
pela repulsão de Coulomb. Com a introdução dos efeitos relativistas esta interacção





A expressão para a interacção de Breit depende da gauge utilizada. Os trabalhos
de Gorceix et al.[3, 4, 5] mostraram ser a gauge de Coulomb a mais adequada para
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a descrição desta interacção. Neste caso, o operador exprime-se como [6].






representa a interacção coulombiana,
gG = −αi ·αj
rij
(2.10)




[cos(ωijrij/c)− 1] + c2(α ·∇)i(α ·∇)j cos(ωijrij/c)− 1ω2ijrij
(2.11)
representa a retardação sofrida por estas duas interacções pelo facto de a veloci-
dade da luz ser finita. A partir de um desenvolvimento em série pode-se separar a








Apesar de a teoria de Dirac prever o contrário, os níveis 2s1/2 e 2p1/2 não são
degenerados, conforme demonstraram Lamb e Retherford em 1947, ao realizarem
uma experiência que pôs em evidência que o nível 2s1/2 no hidrogénio se encon-
tra 1057 MHz acima do nível 2p1/2. Este desnível, conhecido como desvio de Lamb
(Lamb shift) só pode ser correctamente descrito no âmbito da electrodinâmica quân-
tica (QED). O desvio de Lamb é essencialmente devido à interacção do electrão com
o seu próprio campo electromagnético, auto-energia (self-energy) e à criação de pares
electrão -positrão no campo do núcleo.
Polarização do vazio.
Esta correcção está relacionada com a criação e aniquilação de pares virtuais electrão-
-positrão no campo do núcleo e subsequente absorção do fotão virtual pelos electrões.
8
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Figura 2.1: Polarização do vazio. A polarização do vazio está relacionada com a
criação e aniquilação de pares virtuais electrão-positrão no campo do núcleo.
O campo vai polarizar o par positrão-electrão alterando deste modo a carga efectiva
sentida pelo electrão, pois este vai ser atraído para o núcleo enquanto os positrões
são repelidos. Vamos ter então que, a carga total observada vai ser menor que
a carga no vazio. A este efeito designamos por polarização do vazio. É possível
representar esta perturbação como uma troca de um fotão entre o electrão e o par
positrão-electrão, que se aniquila de seguida (ver fig. 2.1).
Wichmann e Kroll mostraram que a polarização do vazio pode ser calculada
utilizando o potencial efectivo VV P definido por[7] :




onde Vi,u=2j+1 são termos de ordem αi(Zα)u que representam a interacção entre
os pares virtuais electrão-positrão e o campo nuclear. A maior contribuição desta
interacção corresponde à ordem mais baixa, α(Zα), é dada pelo valor esperado do
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Figura 2.2: Auto-energia. Este diagrama corresponde à emissão e re-absorção de
um fotão virtual por um electrão.














Os termos de ordem superior têm um contributo bastante menor.
Auto energia
Este efeito tem origem na interacção do electrão com o seu próprio campo de
radiação: o electrão ligado emite um fotão virtual, que é de seguida obsorvido pelo
mesmo electrão (ver fig. 2.2). Esta é a contribuição de QED dominante no desvio de
Lamb. Para sistema hidrogenóides, o contributo desta interacção é bem conhecido







onde F (Zα) é uma função que varia lentamente com Zα :
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F (Zα) = A40 +A41 ln(Zα)−2 +A50 (Zα) +A60 (Zα)
2 +
A61 (Zα)
2 ln(Zα)−2 +A62 (Zα)
2 ln2(Zα)−2 +A70(Zα)
3 + · · ·(2.17)
No caso de átomos com mais de um electrão devemos levar em conta o efeito
de blindagem (screening) induzida pelos outros electrões. O modelo mais utilizado
para contabilizar este efeito de blindagem foi desenvolvido por Welton. Neste mode-
lo, a auto energia é devida à perturbação induzida na trajectória do electrão pela



















onde VN é o potencial nuclear |nli é a solução radial da equação de Dirac-Fock.
Os subscriptos DF e hyd indicam, respectivamente, orbitais de Dirac-Fock e hidro-
genóides. Para orbitais com c ≥ 1, o método conduz a [13]
δESE =
hnl |βα ·EN |nliDF
hnl |βα ·EN |nlihydδE
nl
SE,hyd (2.19)
onde EN é o campo eléctrico nuclear.
2.2 Funções de onda num sistema comN electrões
A função de onda associada a uma determinada configuração electrónica (CSF -
configurational state function) num sistema com N electrões é feita a partir de
um produto anti-simetrizado de funções de onda a um electrão, recorrendo a uma
combinação linear de determinantes de Slater:
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onde os coeficientes, de mistura, ci, são determinados pela imposição de que Φ(nkm)N
seja função própria de J2 e JZ .










em que Pnk e Qnk são as componentes grande e pequena da função de onda, res-
pectivamente e χ é um spinor esférico de duas componentes que contém toda a
dependência angular. O número quântico k é definido pela equação aos valores
próprios:










) = −(l + 1) para j = l + 1
2
(j + 1) = l para j = l − 1
2
(2.23)
Para incluir o efeito da correlação electrónica, ou seja passar de uma solução de
Dirac-Fock para uma multiconfiguração, é necessário combinar várias CSF’s:
Ψ(r1, . . . , rN) =
NX
ν
wνψ(r1, . . . , rN) (2.24)
A função de onda é agora descrita como uma sobreposição de funções de estado
configuracionais.
De modo a garantir a ortonormalidade temos de impor ainda a condição
∞Z
0
[Pn0k(r)Pnk(r) +Qn0k(r)Qnk(r)] dr = δnn0 . (2.25)
A energia total de ordem zero vem então dada pelo valor expectável do
12
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hamiltoniano










onde Ii representa o integral a um electrão e Jij e Kij os integrais directo e de troca
electrostáticos.
2.3 As equações MCDF




e é obtida através do método variacional. Este método designa um conjunto de
parâmetros a variar, estabelecendo o grau de liberdade do funcional da energia. A
função de onda é descrita como a sobreposição de CSF’s, sendo cν os parâmetros
de mistura dessa sobreposição. A minimização da energia é uma função desses
coeficientes e é expressa por
∂ hΨ|H |Ψi
∂ci hΨ|Ψi = 0 (2.28)
o conjunto de soluções cν desse sistema determina uma boa aproximação do espaço
das configurações consideradas. No entanto, o resultado pode ser melhorado, se
aumentarmos o número de CSF’s.
As equações radiais de Dirac-Fock obtêm-se minimizando o hamiltoniano em
























2. CONSIDERAÇÕES TEÓRICAS: O MÉTODO MCDF
onde se introduziram os chamados parâmetros de Lagrange ij para garantir a orto-
normalização das funções de onda.
Destas equações obtém-se um sistema acoplado de equações integro-diferenciais

























em queV (r) é a soma do potencial nuclear e a parte directa da repulsão de Coulomb
e XQ(r) e XP (r) representam os potenciais de troca generalizados.
2.4 Resolução numérica
No método das multiconfigurações de Dirac-Fock (MCDF), as equações de Dirac-
-Fock resolvem-se numericamente através de um método iterativo auto-consistente,
onde as soluções obtidas a partir de um conjunto inicial de funções de ensaio são
utilizadas na iteração seguinte, sendo o processo repetido até que se atinja um
conjunto de critérios de auto-consistência pré-definidos.
O programa de MCDF utilizado foi desenvolvido por J. P. Desclaux e P. Indeli-
cato[14, 2]. Este programa permite incluir alguns termos residuais, tais como a in-
teracção de Breit, todas as ordens de retardação, correcção magnética, auto-energia
e polarização do vazio.
Na fig. 2.3 pode ver-se um exemplo de utilização deste código para o cálculo da
energia do átomo de zinco para um estado com duas lacunas internas, neste caso




















Nesta figura (fig. 2.3) podem ver-se os vários contributos para a energia total.
Os contributos mais importantes são a energia coulombiana, que corresponde ao
valor próprio da equação de Dirac (onde neste caso se inclui também o potencial de
Uehling, calculado directamente no processo auto-consistente), o termo que corres-
ponde à interacção magnética (termo de Gaunt), o termo de retardação e a auto-
energia.
14
2. CONSIDERAÇÕES TEÓRICAS: O MÉTODO MCDF




















3Cálculo de transições atómicas e
rendimentos de fluorescência
Apesar da importância da relatividade em sistemas com lacunas nas camadas mais
internas, no inicio dos anos setenta do século passado ainda se realizavam cálculos
não relativistas de rendimentos de fluorescência. Exemplo disso são os trabalhos de
Kostroun et al.[16] e Walter e Bhalla[17], apesar de em 1960 Assad[18, 19] ter obtido
funções de onda de Dirac para elementos pesados.
No trabalho citado[16] Kostroun et al. obtiveram rendimentos de fluorescência
da camada K de vários elementos, nomeadamente para o zinco, tendo para isso
calculado as probabilidades de transição não-radiativas com um contributo mais im-
portante. No cálculo dos respectivos elementos de matriz foram utilizadas funções
de onda hidrogenóides não relativistas corrigidas por forma a ter em conta o efeito
de blindagem inter-electrónica. Já no que toca às probabilidades de transição radia-
tivas foram utilizados os valores relativistas calculadas por Scofield[20]. Apesar da
utilização de funções de onda não relativistas, os resultados obtidos, para os rendi-
mentos de fluorescência da camada K, por Kostroun et al. encontravam-se dentro
das barras de erro experimentais para 10 < Z < 55. Já para elementos com Z > 55
os seus valores encontravam-se ligeiramente acima dos experimentais, o que, segundo
Kostroun et al. se devia ao facto de se terem desprezado as correcções relativistas
no cálculo das probabilidades de transição não-radiativas. Justificando, assim, a sua
hipótese de que para um dado intervalo de números atómicos é possível desprezar
os efeitos relativistas no cálculo de rendimentos de fluorescência desde que as taxas
de transição sejam calculadas relativistamente.
Chen et al.[21], em 1980, realizou cálculos de rendimentos de fluorescência tendo
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em conta os efeitos relativistas. Os seus cálculos foram realizados considerando o
modelo de partícula independente, assim o efeito de correlação de Coulomb electrão-
-electrão não está incluido o que afecta em especial os átomos leves. Verificaram,
assim que os seus resultados estavam de acordo com os valores obtidos experimental-
mente. Os resultados de Chen et al. ainda são uma das referências mais utilizadas
nos nossos dias.
Em 1979, Krause[22] obteve valores de rendimentos de fluorescência, de Auger
e de Coster-Kronig e larguras radiativas e não-radiativas para as camadas K e L
para um conjunto vasto de elementos. No entanto, alguns dos valores apresentados,
especialmente para Z < 12, foram obtidos através da interpolação de dados obtidos
experimentalmente para o Li, Be, B e Al.
De referir ainda um cálculo totalmente relativista do rendimento de fluorescência
da sub-camada L1 no itérbio e no mercúrio[23, 24], realizado há alguns anos no
Centro de Física Atómica da Universidade de Lisboa, e que serviu como ponto de
partida para este trabalho.
Ao longo das últimas décadas foram vários os autores que se dedicaram à de-
terminação experimental de rendimentos de fluorescência. Destes, destacamos os
trabalhos realizados por Patronis et al.[25] em 1957, Arora et al.[26] em 1980,
Simsek et al.[27] em 2000 e Yoshoda et al.[28] em 2005.
3.1 Transições atómicas
Nos átomos os electrões encontram-se distribuídos em camadas (ver fig. 3.1) sendo
possível ionizar o átomo, criando lacunas. Por exemplo, ao fazermos incidir um feixe
de fotões sobre uma determina camada, estes interagem com os electrões fornecendo-
-lhes energia suficiente para se libertarem, criando assim uma lacuna. É também
possível ionizar um átomo fazendo incidir um feixe de partículas carregadas, por
exemplo um feixe de iões de oxigénio. As partículas carregadas que constituem o
feixe vão colidir com o átomo causando a assim a ejecção de um electrão ligado.
Aos processos descritos anteriormente designamos por fotoionização e impacto elec-
trónico, respectivamente, sendo a fotoionização o método mais utilizado para ionizar
o átomo. Existem ainda outros processos, processos electromagnéticos, através dos
quais podemos ionizar os átomos nos quais se inclui a captura electrónica e a conver-
são interna. A captura electrónica consiste na captura do electrão por um protão do
núcleo. Na conversão interna é o núcleo que interage com os electrões fornecendo-lhes
17



















Figura 3.1: Esquema dos níveis de energia (fora de escala). A transição de electrões
para estados de níveis inferiores realiza-se sempre que energeticamente possível.
energia suficiente para se libertarem.
A criação de lacunas nas camadas internas num átomo deixa o sistema num
estado excitado, conduzindo a processos de reorganização atómica. A complexidade
destes processos aumenta à medida que consideramos camadas de nível superior,
por exemplo, para a camada K um electrão possui somente uma possibilidade de
decaimento enquanto que para a camada L possui três, devido à estrutura fina da
camada.
A diferença de energia entre as duas camadas pode ser libertada como um fotão
característico de raios X - transição radiativa - ou pode ser transferida para um
outro electrão ligado, fornecendo-lhe energia suficiente para ser ejectado - transição
não radiativa ou de Auger. As transições não-radiativas resultam num átomo com
duas lacunas.
Num átomo tanto podem ocorrer transições radiativas como não-radiativas, isto
é, os dois processos são competitivos (ver fig. 3.2). Átomos com um número
atómico mais baixo possuem uma maior probabilidade de ocorrerem transições não-
radiativas, sendo que para Z < 30 o processo de Auger é dominante. No enquanto
para átomos com número atómico mais elevado as transições radiativas tem maior
probabilidade de ocorrência
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Figura 3.2: Transições radiativas e de Auger em função do número
atómico. As transições de Auger (curva a vermelho) são mais prováveis para
elementos mais leves, enquanto as transições radiativas (curva a
azul) são dominantes para elementos mais com número atómico mais
elevado.
3.1.1 Transições radiativas
No caso das transições radiativas, o preenchimento da lacuna está associado à emis-
são de um fotão (ver fig. 3.3). A probabilidade de transição, de um electrão no
estado |ii de momento angular total Ji decair para o estado |fi de momento angular
total Jf , por unidade de tempo vem dada por
Aif = α2 |hJf , 1γ |jµAµ| Jii|2 (3.1)
onde Aµ é o operador de campo electromagnético e jµ é o operador de densidade de
corrente de Dirac. Realizando uma expansão multipolar do campo electromagnético
e integrando a parte angular, a expressão anterior pode ser escrita como uma soma
ponderada de integrais radiais. Quando se considera apenas a componente eléctrica
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Figura 3.3: Representação esquemática das transições radiativas. Ao preenchimento




(λ+ 1)(2Ji + 1)}
, (3.3)
aqui mi(f) é o número da orbital na configuração ni(f), cmi(f) são os coeficientes
de mistura das configurações, T é o coeficiente angular reduzido do elemento de
matriz de 2λ polos eléctrico, ∆E é a energia de transição e i e f representam,


















× £¡kmfnf − kmini − λ¢Qmini Pmfnf + ¡kmfnf − kmini + λ¢Pmini Qmfnf ¤ª
onde Pmfnf e Q
mi
ni são,respectivamente,as componentes radiais grande e pequena da
função de onda, jλ é a função de Bessel de ordem λ e ω é a energia de transição (em
unidades atómicas).
3.1.2 Transições não-radiativas
Nas transições de Auger, a ionização de camadas internas conduz a um processo de
reorganização atómica, sendo a lacuna preenchida por um electrão de uma camada
superior. O excesso de energia proveniente do decaimento será transferido para um
electrão ligado, este por sua vez é ejectado criando uma nova lacuna. Temos assim
um deslocamento da lacuna (ver fig. 3.4)
Ao conjunto de todas as transições com emissão de electrões designamos por tran-
sições de Auger. No caso especial das transições de Coster-Kronig o deslocamento da
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Figura 3.4: Representação esquemática das transições não radiativas. O electrão ao
decair fornece energia a um outro electrão dando origem à ejecção do mesmo.
lacuna é feito dentro da mesma sub-camada, isto é, a lacuna poderá mover-se, por
exemplo, de uma sub-camada La para uma sub-camada Lb, antes de ser preenchida
por um electrão de uma camada superior. Se ambas as lacunas finais se encontrarem
na mesma camada mas em diferentes sub-camadas então designamos estas transições
por transições de Super Coster-Kronig.
Na teoria não relativista as transições de Auger são devidas à interacção de
Coulomb entre dois electrões que participam directamente na transição. A proba-




|hΨf |V |Ψii|2 ρ(Ef) (3.5)
ondeΨf eΨi são as funções de onda do estado final e inicial respectivamente, ρ(Ef) é







onde rij = |−→r i −−→r j|
Admitindo como aproximação que os estados iniciais e finais podem ser repre-
sentados por configurações de dois electrões correlacionados com estados de duas
lacunas que consistem, inicialmente, numa lacuna numa camada interna e de uma
lacuna no contínuo e, no final, de duas lacunas em camadas internas e ajustando
a normalização da função de onda do continuo para um electrão por intervalo de
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|D − E|2 (3.7)






















Aqui, ψa, ψc, ψd representam funções de onda de um electrão para estados ligados
e γ a função de onda do contínuo normalizada para um electrão emergente por
unidade de tempo. Estamos a admitir que as funções de onda a um electrão são
ortogonais.
No acoplamento jj, para a aproximação das orbitais congeladas, a taxa de tran-
sição total não radiativa (incluindo Auger e Coster-Kronig) para uma transição
n01κ
0














1/2 n1κ1 = n2κ2
1 cc
(3.11)
onde n é o número quântico principal e κ = (l − j)(2j + 1).
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Figura 3.5: Um electrão no estado |ii decai para o estado |fi. Possui para esse efeito
várias possibilidades. A probabilidade total de transição é a soma das probabilidades
parciais.
3.2 Quantidades físicas
Os processos de decaimento descritos, radiativo e não radiativo competem entre si,
dominando os processos radiativos nos elementos com Z elevado e, os processos não
radiativos nos elementos com Z menor. Embora exista esta distinção, a probabili-
dade de ambos os processos ocorrerem simultaneamente é diferente de zero.
Vejamos o que acontece quando existem diversas possibilidades de decaimento
electrónico. Seja wij a probabilidade de decaimento do electrão de um nível |i > para
um nível |j >, então a probabilidade de decaimento total, radiativo e não-radiativo,
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3.3 Rendimentos de fluorescência
O cálculo do rendimento de fluorescência de uma camada ou sub-camada i, ωi,
exige o conhecimento das probabilidades de decaimento por todas as vias possíveis,
não-radiativas, PNR, e radiativas, PR, da lacuna inicialmente criada em |i >. Este












ωi + ai = 1 (3.17)
.
3.3.1 Cálculo de energias e probabilidades de transição
No nosso caso estamos interessados no rendimento de fluorescência da camada K.
Para isso, e conforme referimos no ponto anterior, necessitamos de calcular todas as
probabilidades de transição não-radiativas e radiativas que conduzem ao preenchi-
mento desta lacuna. Para isso, é necessário também calcular todas as energias das
transições envolvidas. Estas energias foram calculadas com o MDFGME da forma
referida na secção 2.4 e encontram-se tabeladas nos anexos A, B e C para os casos
do zinco, cádmio e mercúrio respectivamente.
O cálculo das energias de transição são importantes pois as taxas de transições de
Auger dependem fortemente das energias. Isto é particularmente importante para
as transições de Coster-Kronig e Super Coster-Kronig que podem mudar por um
factor de 10 ou mais, caso a energia mude por um factor de alguns eV, afectando as
larguras[31] e consequentemente as probabilidades de transição.
De modo a identificarmos as lacunas usamos a notação nlj onde n é número
quântico principal, l o momento angular orbital e j o momento angular total (ver
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tab.3.1).
Orbital Camada Orbital Camada
1s1/2 K 4p3/2 N3
2s1/2 L1 4d3/2 N4
2p1/2 L2 4d5/2 N5
2p3/2 L3 4f5/2 N6
3s1/2 M1 4f7/2 N7
3p1/2 M2 5s1/2 O1
3p3/2 M3 5p1/2 O2
3d3/2 M4 5p31/2 O3
3d5/2 M5 5d3/2 04
4s1/2 N1 5d5/2 05
4p1/2 N2 6s1/2 P1
Tabela 3.1: Notação das orbitais. Só se encontra especificado até à camada P pois
esta é a última camada do Hg.
3.3.2 Cálculo do rendimento de fluorescência da camada K
do zinco
No caso do zinco, cujo número atómico é 30, a configuração electrónica vem dada
por
1s22s22p63s23p63d104s2.
Ao ser criada uma lacuna na camada K, a sua configuração sofre uma alteração
passando a ser
1s12s22p63s23p63d104s2.
O nosso estado inicial passa a ser constituído por 29 electrões. Sempre que seja
energeticamente possível, um electrão de uma camada superior, por exemplo da
camada L1, ao decair para a camada K irá fornecer suficiente energia para que um
outro electrão, electrão de Auger, se liberte da sua orbital, por exemplo da camada
L2,3. Ficamos então com um estado final de duas lacunas:
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J L1L1 L1L2 L1L3 L1M1 L1M2 L1M3 L1M4 L1M5
0 2.355 0.328 0.608 0.046
1 4.715 1.042 0.003 0.433 0.301 0.009
2 0.934 0.132 0.014 0.003
3 0.019
4
Total 2.355 5.043 1.975 0.612 0.479 0.433 0.024 0.022
J L1N1 L2L2 L2L3 L2M1 L2M2 L2M3 L2M4 L2M5
0 0.037 0.034 0.151
1 0.000 0.892 0.008 0.272 0.000 0.000 0.001
2 12.193 1.559 0.022 0.002
3 0.101
4
Total 0.037 0.892 12.201 0.306 0.151 1.561 0.023 0.102
J L2M5 L2N1 L3L3 L3M1 L3M2 L3M3 L3M4 L3M5
0 0.002 0.332 0.145 0.001
1 0.015 0.382 0.004 0.001 0.001 0.001
2 0.002 1.996 0.088 0.080 1.519 0.003 0.005
3 0.101 0.005 0.018 0.116
4 0.048
Total 0.102 0.017 2.328 0.470 0.084 1.670 0.023 0.171
Tabela 3.2: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas (L1L1 a L3M5)
no Zn (em mili u.a.).
1s22s12p53s23p63d104s2.
Nas tabelas 3.2 e 3.3 encontram-se listados os valores das probabilidades de
transição não radiativa, em mili unidades atómicas, de um estado inicial com uma
lacuna na camada K, para todos os estados finais de duas lacunas onde as transições,
de Auger, são energeticamente possíveis.
A notação L1L1, L1L2,... utilizada refere-se aos estados finais de duas lacunas.
Vejamos um exemplo, o estado final L1L2 é criado, quando a lacuna que inicialmente
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J L3N1 M1M1 M1M2 M1M3 M1M4 M1M5 M1N1 M2M2
0 0.040 0.005 0.005 0.040
1 0.024 0.007 0.073 0.001 0.000
2 0.005 0.013 0.002 0.000
3 0.002
4
Total 0.030 0.040 0.012 0.086 0.003 0.002 0.005 0.040
J M2M3 M2M4 M2M5 M2N1 M3M3 M3M4 M3M5 M3N1
0 0.005 0.000 0.001 0.000
1 0.007 0.000 0.002 0.000 0.003
2 0.002 0.000 0.010 0.000 0.001 0.001
3 0.018 0.004 0.002
4 0.004
Total 0.012 0.002 0.018 0.002 0.011 0.004 0.007 0.004
Tabela 3.3: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Zn (L3N1 a
M3N1)(em mili u.a.).
existia na camada K é preenchida por um electrão da sub-camada L1, sendo a lacuna
L2 criada devido à ejecção do respectivo electrão por efeito Auger.
Na tabela 3.4 podemos ver uma comparação ds resultados parciais, para cada
uma das sub-camadas, obtidos neste trabalho são com os resultados obtidos por
Chen et al.[32]. Os valores calculados por Chen continuam nos nossos dias a ser
a referência mais utilizada, apesar de já terem sido realizados há quase 30 anos.
Conforme se pode verificar, existe uma concordância aceitável a nível dos resultados
parciais das várias sub-camadas. As maiores discrepâncias devem-se à classificação
utilizada por Chen, pois quando comparamos o valor total (ver tab.3.5), soma das
probabilidadesde Auger para as várias sub-camadas, com o valor calculado neste
trabalho, encontramos uma diferença de apenas 4%.
A lacuna inicial existente na camada K também pode ser preenchida por um
electrão das restantes camadas, mas agora com emissão de radiação. As transições
radiativas mais importantes são as dipolares eléctricas, entre estados de diferente
paridade, e as dipolares magnéticas, entre estados de igual paridade. Estas proba-
bilidades, calculadas com auxílio do programa MCDFGME, em unidades atómicas,
encontram-se na tabela 3.6.
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L1L1 L1L2 L1L3 L1M1 L1M2 L1M3 L1M4 L1M5
Total 2.355 5.043 1.975 0.612 0.479 0.433 0.024 0.022
Chen et al. 2.084 2.329 4.094 0.564 0.306 0.534 0.017 0.023
Ratio 1.130 2.166 0.482 1.085 1.564 0.812 1.395 0.949
L1N1 L2L2 L2L3 L2M1 L2M2 L2M3 L2M4 L2M5
Total 0.037 0.892 12.201 0.306 0.151 1.561 0.023 0.102
Chen et al. 0.040 0.415 9.723 0.269 0.102 1.087 0.024 0.086
Ratio 0.933 2.150 1.255 1.136 1.484 1.436 0.959 1.189
L2N1 L3L3 L3M1 L3M2 L3M3 L3M4 L3M5 L3N1
Total 0.017 2.328 0.470 0.084 1.670 0.023 0.171 0.030
Chen et al. 0.020 5.373 0.472 1.090 1.222 0.104 0.105 0.035
Ratio 0.834 0.433 0.996 0.077 1.367 0.217 1.626 0.845
M1M1 M1M2 M1M3 M1M4 M1M5 M1N1 M2M2 M2M3
Total 0.040 0.012 0.086 0.003 0.002 0.005 0.040 0.012
Chen et al. 0.038 0.035 0.062 0.006 0.124
Ratio 1.048 0.336 1.380 0.807 1.351
M2M4 M2M5 M2N1 M3M3 M3M4 M3M5 M3N1 M4M5
Total 0.002 0.018 0.002 0.011 0.004 0.007 0.004 0.001
Chen et al. 0.003 0.007 0.017 0.017 0.01
Ratio 0.820 1.602 0.231 0.408 0.359
Tabela 3.4: Tabela comparativa das taxas de transição não-radiativas calculadas
neste trabalho com os resultados de Chen et al.[16] para o Zn (em mili u.a.).
L1 L23 M1 M23 M45
Total 10.981 20.028 0.147 0.232 0.001
Chen et al. 9.991 20.127 0.141 0.178
Ratio 1.099 0.995 1.040 1.303
Tabela 3.5: Tabela comparativa das taxas de transição não-radiativas com os valores
de Chen et al.[16] para cada sub-camada para o Zn (em mili u.a.).
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Tabela 3.6: Probabilidades de transição raditivas individuais e totais para a camada
K do Zn, em u.a.
O valor do rendimento de fluorescência encontrado com auxílio da expressão
3.15 é de 485.307 mili u.a. Este valor encontra-se de acordo com o valor obtido
a partir dos resultados de Chen et al.[32], de 488 mili u.a. Mais, olhando para a
tabela 3.7 vimos que o valor por nós encontrado se encontra de acordo com a maioria
dos resultados experimentais, divergindo somente para três casos: Gudennavar et
al.(2003)[33], Roos (1957)[34] e Patronis et al.(1957)[25]. Relativamente aos valores
obtidos semi empiricamente estes encontram-se abaixo do nosso valor assim como
de todos os outros valores obtidos ab initio (ver fig. 3.6).
3.3.3 Cálculo do rendimento de fluorescência da camada K
do cádmio
Vamos agora analisar o caso do cádmio, cujo número atómico Z = 48. Este elemento,
tal como o zinco, tem uma configuração electrónica com todas as camadas fechadas:
1s22s22p63s23p63d104s24p64d105s2. (3.18)
Neste caso, os electrões exteriores encontram-se na sub-camada O1, o que significa
que aumentam significativamente as possibilidades quer de decaimento radiativo
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Chen et al.(1980)[21] 0.488
Teóricos McGuire (1970)[35] 0.499
Kostroun (1971)[16] 0.482
Walters & Bhalla (1971)[17] 0.501
Krause (1979)[22] 0.474
Semi-empíricos Bambynek (1972)[36] 0.479
Hubbel (1994)[37] 0.469
Simsek et al.(2000)[27] 0.482
Arora et al(1981)[26] 0.49
Piuos et al. ( 1992)[38] 0.471
Experimental Gudennavar et al.(2003)[33] 0.464
Durak & Ozdemir (2001)[39] 0.482
Roos (1957)[34] 0.446
Patronis et al.(1957)[25] 0.44
Yashoda et al.(2005)[28] 0.471
Tabela 3.7: Tabela comparativa dos valores obtidos neste trabalho para o Zn com
valores calculados anteriormente. A tabela encontra-se dividida em três partes: va-
lores obtidos ab initio, valores obtidos por métodos semi-empiricos e valores obtidos
experimentalmente.
Figura 3.6: Gráfico comparativo dos valores teóricos e experimentais e respectivos
erros para o rendimento de fluorescência da camada K (ωK) no Zn.
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J L1L1 L1L2 L1L3 L1M1 L1M2 L1M3 L1M4
0 3.906 0.816 1.164 0.155




Total 3.906 4.561 4.524 1.171 0.731 0.712 0.045
J L1M5 L1N1 L1N2 L1N3 L1N4 L1N5 L1O1
0 0.210 0.026 0.018
1 0.002 0.093 0.117 0.004 0.000
2 0.037 0.040 0.002 0.004
3 0.051 0.006
4
Total 0.088 0.211 0.119 0.158 0.006 0.010 0.018
J L2L2 L2L3 L2M1 L2M2 L2M3 L2M4 L2M5
0 0.642 0.115 0.194
1 0.061 0.420 0.003 0.006 0.002
2 11.267 1.835 0.061 0.003
3 0.240
4
Total 0.642 11.328 0.535 0.197 1.841 0.063 0.243
Tabela 3.8: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Cd (L1L1 a
L2M5) (em mili u.a.).
quer não-radiativo da lacuna inicial criada na camada K. Em tudo o resto, o proble-
ma é semelhante ao do zinco.
Os resultados para as probabilidades de decaimento não radiativo da lacuna
inicial encontram-se nas tabelas 3.8, 3.9,3.10 e 3.11. Mais uma vez, foram calculadas
todas as transições energeticamente possíveis para estados finais com duas lacunas.
Os cálculos de Chen et al.[32, 21] não abrangem o caso do cádmio pelo que não
nos é possível efectuar uma comparação caso a caso como foi feito no caso do zinco
e que nos serviu também para testar o método utilizado. Tal como anteriormente,
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J L2N1 L2N2 L2N3 L2N4 L2N5 L2O1 L3L3
0 0.020 0.029 0.002 0.740
1 0.072 0.001 0.001 0.000 0.006
2 0.261 0.008 0.000 4.053
3 0.027
4
Total 0.092 0.0295 0.262 0.008 0.027 0.008 4.793
J L3M1 L3M2 L3M3 L3M4 L3M5 L3N1 L3N2
0 0.274 0.002
1 0.588 0.020 0.002 0.003 0.003 0.104 0.004
2 0.154 1.626 1.248 0.018 0.009 0.026 0.279
3 0.334 0.043
4
Total 0.742 1.646 1.524 0.356 0.055 0.130 0.282
J L3N3 L3N4 L3N5 L3O1 M1M1 M1M2 M1M3
0 0.046 0.000 0.099 0.022
1 0.000 0.000 0.000 0.009 0.124 0.063
2 0.205 0.002 0.001 0.002 0.030
3 0.042 0.006
4 0.014
Total 0.252 0.045 0.021 0.011 0.099 0.146 0.093
Tabela 3.9: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Cd (L2N1 a
M1M3)(em mili u.a.) .
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J M1M4 M1M5 M1N1 M1N2 M1N3 M1N4 M1N5
0 0.036 0.004
1 0.004 0.015 0.016 0.001
2 0.001 0.004 0.005 0.000 0.000
3 0.004 0.001
4
Total 0.005 0.009 0.036 0.018 0.021 0.001 0.001
J M1O1 M2M2 M2M3 M2M4 M2N1 M2N2 M2N3
0 0.003 0.020 0.004 0.006
1 0.002 0.000 0.014 0.000 0.000
2 0.282 0.006 0.047
3
4
Total 0.003 0.020 0.284 0.007 0.018 0.006 0.047
J M2N4 M2N5 M2O1 M3M3 M3M4 M3M5 M3N1
0 0.000 0.019 0.000
1 0.000 0.001 0.000 0.000 0.019
2 0.001 0.000 0.085 0.003 0.001 0.005
3 0.003 0.008
4 0.014
Total 0.001 0.003 0.001 0.085 0.026 0.001 0.024
Tabela 3.10: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Cd (M1M4 a
M3N1)(em mili u.a.) .
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J M3N2 M3N3 M3N4 M3N5 M3O1 M4M5 M4N1
0 0.007
1 0.000 0.000 0.000 0.000 0.002 0.000 0.001
2 0.045 0.025 0.000 0.000 0.000 0.000 0.001
3 0.005 0.001 0.000
4 0.002 0.005
Total 0.045 0.032 0.005 0.003 0.002 0.005 0.001
J M4N2 M4N3 N1N2 N1N3 N1O1 N2N2 N2N4
0 0.000 0.001 0.001 0.001
1 0.000 0.000 0.004 0.001 0.000 0.000
2 0.001 0.000 0.001 0.000
3 0.008 0.001
4
Total 0.001 0.008 0.005 0.002 0.001 0.001 0.001
Tabela 3.11: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Cd (L3N2 a
N2N4) (em mili u.a.).
calculamos também as probabilididades de transição radiativas, isto é, a probabili-
dade da lacuna inicial ser preenchida por um electrão de uma camada superior com
a emissão de radiação. Por observação da tabela 3.12 vimos que as contribuições
com maior peso são as dipolares eléctricas.
Os cálculos de Chen et al.[32] não abrangem o caso do cádmio pelo que não nos
é possível efectuar uma comparação caso a caso como foi feito no caso do zinco e
que nos serviu também para testar o método utilizado. Tal como foi anteriormente,
calculamos também as probabilididades de transição radiativas, isto é, a probabili-
dade da lacuna inicial ser preenchida por um electrão de uma camada superior com
a emissão de radiação. Por observação da tabela 3.12 vimos que as contribuições
com maior peso são as dipolares eléctricas.
O valor encontardo para o rendimento de fluorescência, auxílio da expressão 3.15,
é agora de 842 mili u.a. Conforme se pode ver na tabela 3.13 o valor encontrado
encontra-se de acordo com a maioria dos resultados quer experimentais, onde se
encontra dentro das respectivas barras de erro (ver fig. 3.7) quer teóricos.
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Tabela 3.12: Probabilidades de transição raditivas individuais e totais para a camada
K do Cd, em u.a.
Autores ωK
mcdf 2008 0.842
Teóricos Kostroun (1971)[16] 0.855
Walters & Bhalla (1971)[17] 0.871
Bambynek (1972)[36] 0.841
Semi-empíricos Krause (1979)[22] 0.843
Hubbel (1994)[37] 0.836
Ozdemir & Durak (2002)[40] 0.852
Experimental Gudennavar et al. (2002)[33] 0.855
Yashoda et al.(2005)[28] 0.837
Tabela 3.13: Tabela comparativa dos valores obtidos neste trabalho, para o Cd, com
valores da literatura. A tabela encontra-se dividida em três partes: valores ab initio,
valores semi-empiricos e valores experimentais.
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Figura 3.7: Gráfico comparativo dos valores teóricos e experimentais e respectivos
erros para o rendimento de fluorescência da camada K no Cd, ωK.
3.4 Cálculo do rendimento de fluorescência da ca-
mada K do mercúrio
O caso do mercúrio é em tudo semelhante aos dois anteriores, com excepção do
número de possibilidades de decaimento que agora aumenta de uma forma significa-
tiva, pois para Z = 80, a configuração electrónica é agora
1s22s22p63s23p63d104s24p64d104f145s25p65d106s2, (3.19)
o que significa que vamos agora até à sub-camada P1. Os resultados obtidos para
as probabilidades de decaimento não-radiativo de um nível com uma lacuna inicial
em K, encontram-se nas tabelas 3.14, 3.15, 3.16, 3.17, 3.18, 3.19 e 3.20.
Nas tabela 3.21 e tabela 3.22 podemos ver uma comparação dos resultados parci-
ais obtidos neste trabalho com os resultados obtidos por Chen et al.[21]. Conforme se
pode verificar, tal como no caso zinco, existe uma concordância aceitável a nível dos
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J L1L1 L1L2 L1L3 L1M1 L1M2 L1M3 L1M4
0 8.409 4.508 3.353 0.983
1 6.736 4.751 1.488 1.173 0.082




Total 8.409 11.245 7.602 3.353 2.470 1.812 0.134
J L1M5 L1N1 L1N2 L1N3 L1N4 L1N5 L1O1
0 0.821 0.236 0.160
1 0.008 0.359 0.287 0.021 0.002




Total 0.119 0.829 0.595 0.441 0.035 0.030 0.161
J L1O2 L1O3 L1O4 L1O5 L1P1 L2L2 L2L3
0 0.041 0.017 0.749
1 0.062 0.048 0.002 0.000 0.453




Total 0.103 0.073 0.004 0.003 0.018 10.364 0.453
Tabela 3.14: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Hg (L1L1 a
L2L3) (em mili u.a.).
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J L2M1 L2M2 L2M3 L2M4 L2M5 L2N1 L2N2
0 0.796 0.285 0.189 0.066
1 0.758 0.001 0.083 0.003 0.259 0.000




Total 1.554 0.285 3.605 0.100 0.289 0.449 0.066
J L2N3 L2N4 L2N5 L2N6 L2N7 L2O1 L2O2
0 0.037 0.011
1 0.019 0.001 0.050 0.000
2 0.432 0.000 0.000 0.000
3 0.072 0.001 0.000
4 0.001
5
Total 0.451 0.001 0.072 0.001 0.001 0.087 0.011
J L2O3 L2O4 L2P1 L3L3 L3M1 L3M2 L3M3
0 0.004 0.843 0.375
1 0.003 0.005 0.761 0.115 0.002




Total 0.003 0.003 0.009 4.899 1.202 0.115 0.385
Tabela 3.15: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Hg (L2M1 a
L3M3) (em mili u.a.).
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J L3M4 L3M5 L3N1 L3N2 L3N3 L3N4 L3N5
0 0.005 0.091
1 0.007 0.003 0.177 0.029 0.001 0.002 0.001
2 0.052 0.004 0.102 0.377 0.376 0.013 0.001
3 0.325 0.141 0.002 0.082 0.037
4 0.112 0.028
5
Total 0.389 0.260 0.278 0.406 0.470 0.097 0.067
J L3N6 L3N7 L3O1 L3O2 L3O3 L3O4 L3O5
0 0.015 0.000
1 0.000 0.034 0.049 0.000 0.000
2 0.000 0.000 0.050 0.065 0.062 0.001 0.000
3 0.000 0.000 0.000 0.004
4 0.001 0.000 0.003
5 0.001
Total 0.001 0.001 0.084 0.113 0.078 0.002 0.007
J L3P1 M1M1 M1M2 M1M3 M1M4 M1M5 M1N1
0 0.335 0.174 0.164
1 0.004 0.251 0.186 0.012 0.000




Total 0.006 0.335 0.425 0.283 0.019 0.017 0.164
Tabela 3.16: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Hg (L3M4 a
M1N1) (em mili u.a.).
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J M1N2 M1N3 M1N4 M1N5 M1O1 M1O2 M1O3
0 0.042 0.032 0.007
1 0.060 0.046 0.003 0.000 0.010 0.008




Total 0.102 0.070 0.005 0.004 0.032 0.018 0.012
J M1O4 M1O5 M1P1 M2M2 M2M3 M2M5 M2N1
0 0.003 0.044
1 0.003 0.000 0.028 0.021 0.014 0.044




Total 0.005 0.004 0.003 0.028 0.354 0.056 0.088
J M2N2 M2N3 M2N4 M2N5 M2O1 M2O2 M2O3
0 0.013 0.008 0.002
1 0.000 0.005 0.000 0.011 0.000 0.001




Total 0.013 0.084 0.004 0.010 0.019 0.002 0.013
Tabela 3.17: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Hg (M1N2 a
M2O3) (em mili u.a.).
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J M2O5 M2P1 M3M3 M3M4 M3M5 M3N1 M3N2
0 0.001 0.040
1 0.001 0.001 0.000 0.044 0.005
2 0.000 0.158 0.009 0.001 0.023 0.075
3 0.001 0.049 0.020 0.000
4 0.016
5
Total 0.001 0.002 0.198 0.059 0.037 0.067 0.081
J M3N3 M3N4 M3N5 M3O1 M3O2 M3O3 M3O4
0 0.019 0.003
1 0.000 0.000 0.000 0.008 0.001 0.000 0.000
2 0.074 0.002 0.000 0.004 0.013 0.012 0.000
3 0.013 0.006 0.000 0.001
4 0.004
5
Total 0.093 0.015 0.010 0.013 0.014 0.016 0.002
J M3O5 M3P1 M4M5 M4N1 M4N2 M4N3 M4N5
0 0.000
1 0.000 0.001 0.000 0.003 0.000 0.000 0.000
2 0.000 0.000 0.000 0.002 0.003 0.002 0.000
3 0.001 0.000 0.009 0.000
4 0.000 0.007 0.002
5
Total 0.001 0.001 0.008 0.005 0.003 0.012 0.002
Tabela 3.18: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Hg (M2O5 a
M4N5) (em mili u.a.).
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J M4O1 M402 M403 M5M5 M5N1 M5N2 M5N3
0 0.000 0.000
1 0.001 0.000 0.000 0.000
2 0.000 0.001 0.000 0.000 0.001 0.000 0.000
3 0.002 0.003 0.009 0.006
4 0.001 0.003
5
Total 0.001 0.001 0.002 0.001 0.004 0.009 0.009
J M5N4 M5N5 M5O1 M5O2 M5O3 N1N1 N1N2
0 0.000 0.020 0.010
1 0.000 0.000 0.000 0.014
2 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
3 0.000 0.000 0.001 0.001 0.001
4 0.002 0.001 0.001
5 0.000
Total 0.002 0.001 0.001 0.001 0.002 0.020 0.024
J N1N3 N1N4 N1N5 N1O1 N1O2 N1O3 N1P1
0 0.008 0.002 0.001
1 0.010 0.001 0.000 0.002 0.002 0.000




Total 0.016 0.001 0.001 0.008 0.004 0.003 0.001
Tabela 3.19: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Hg (M4O1 a
N1P1) (em mili u.a.).
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J N2N2 N2N3 N2N4 N2N5 N2O1 N2O2 N2O3 N3N3
0 0.002 0.002 0.001 0.002
1 0.001 0.000 0.003 0.000 0.000




Total 0.002 0.019 0.002 0.003 0.005 0.001 0.003 0.011
J N3N4 N3N5 N3O1 N3O2 N3O3 N403 O1O1 O2O2
0 0.000 0.001 0.000 0.001 0.000
1 0.000 0.000 0.002 0.000 0.000 0.000
2 0.001 0.000 0.001 0.003 0.003 0.000 0.001
3 0.003 0.000 0.001
4 0.001
5
Total 0.001 0.004 0.003 0.003 0.003 0.001 0.001 0.001
Tabela 3.20: Probabilidades de transição não-radiativas de um estado inicial com
uma lacuna na camada K para um estado final com duas lacunas no Hg (N2N2 a
O2O2) (em mili u.a.).
resultados parciais para as várias sub-camadas. As maiores discrepâncias quando
comparamos o valor total por sub-camada (tabela 3.23) devem-se ao facto de a
classificação utilizada por Chen não coincidir na íntegra com a nossa.
No que diz respeito às probabilidades de decaimento radiativo os resultados
encontram-se compilados na tabela 3.24
Na tabela 3.25 podemos ver uma comparação entre o valor obtido neste trabalho
para o rendimento de fluorescência da camada K no mercúrio e alguns dos resultados
teóricos, semi-empíricos e experimentais disponíveis na literatura. O valor obtido
para o rendimento de fluorescência é de ωK = 0.966 u.a . Este valor está de acordo
com os dados obtidos experimentalmente (ver fig. 3.8).
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L1L1 L1L2 L1L3 L1M1 L1M2 L1M3 L1M4 L1M5
Total 8.409 11.245 7.602 3.353 2.470 1.812 0.134 0.119
Chen et al. 8.139 12.932 7.344 3.278 2.733 1.710 0.159 0.115
Ratio 1.033 0.870 1.035 1.023 0.904 1.060 0.842 1.032
L1N1 L1N2 L1N3 L1O1 L1O2 L103 L2L2 L2L3
Total 0.829 0.595 0.441 0.161 0.103 0.073 10.364 0.453
Chen et al. 0.820 0.68 0.417 0.171 0.12 0.075 0.735 12.938
Ratio 1.010 0.875 1.057 0.943 0.861 0.978 14.101 0.035
L2M1 L2M2 L2M3 L2M4 L2M5 L2N1 L2N2 L2N3
Total 1.554 0.285 3.605 0.100 0.289 0.449 0.066 0.451
Chen et al. 2.154 0.277 2.496 0.158 0.404 0.520 0.066 0.583
Ratio 0.722 1.031 1.444 0.633 0.715 0.863 1.000 0.773
L2N5 L2O1 L2O3 L3L3 L3M1 L3M2 L3M3 L3M4
Total 0.072 0.087 0.003 4.899 1.202 0.115 0.385 0.389
Chen et al. 0.102 0.108 0.104 5.827 1.205 2.365 2.334 0.386
Ratio 0.707 0.801 0.030 0.841 0.997 0.049 0.165 1.009
L3M5 L3N1 L3N2 L3N3 L3N4 L3N5 L3O1 L3O2
Total 0.260 0.278 0.406 0.470 0.097 0.067 0.053 0.113
Chen et al. 0.388 0.285 0.554 0.55 0.097 0.098 0.059 0.101
Ratio 0.670 0.977 0.733 0.854 0.999 0.685 0.905 1.124
Tabela 3.21: Tabela comparativa das taxas de transição não-radiativas calculadas
neste trabalho com os resultados de Chen et al. [16] para o Hg (em mili u.a.).
M1M1 M1M2 M1M3 M1N1 M1N2 M1N3 M2M3
Total 0.335 0.425 0.283 0.164 0.102 0.070 0.354
Chen et al. 0.325 0.488 0.274 0.162 0.119 0.067 0.455
Ratio 1.031 0.871 1.035 1.011 0.856 1.042 0.779
M2N1 M3M3 M3M4 M3M5 M3N1 M3N2 M3N3
Total 0.088 0.198 0.059 0.037 0.067 0.081 0.093
Chen et al. 0.113 0.237 0.062 0.061 0.068 0.112 0.112
Ratio 0.780 0.835 0.954 0.611 0.980 0.719 0.832
Tabela 3.22: Cont. da tabela comparativa das taxas de transição, teóricas, de cada
subcamada para o Hg.
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3. CÁLCULO DE TRANSIÇÕES ATÓMICAS E RENDIMENTOS DE
FLUORESCÊNCIA
L1 L23 M1 M23
Total 37.436 26.634 1.499 1.282
Chen et al. 38.693 34.991 0.348 0.759
Ratio 0.968 0.761 4.308 1.690
Tabela 3.23: Tabela comparativa das taxas de transição não-radiativas com os valo-
res de Chen et al. para cada sub-camada do Hg (em mili u.a).
Transição Tipo PR Transição Tipo PR
2s1/2 M1 7.852E-04 4d5/2 E2 9.179E-04
2p1/2 E1 5.577E-01 M3 5.617E-06
2p3/2 E1 9.429E-01 4f5/2 M2 2.945E-10
M2 3.279E-03 E3 1.021E-06
3s1/2 M1 2.506E-04 4f7/2 1.146E-06
3p1/2 E1 1.077E-01 M4 6.348E-09
3p3/2 E1 2.075E-01 5s1/2 M1 1.440E-05
M2 8.939E-04 5p1/2 E1 4.831E-03
3d3/2 M1 1.505E-06 5p3/2 E1 9.049E-03
E2 2.765E-03 M2 4.128E-05
3d5/2 E2 3.376E-03 5d3/2 E1 9.049E-03
M3 1.961E-05 M2 4.128E-05
4s1/2 M1 7.002E-05 5d3/2 E2 1.029E-04
4p1/2 E1 2.623E-02 M3 6.349E-07





Tabela 3.24: Probabilidades de transição raditivas individuais e totais para a camada
K do Hg, em u.a.
45




Teóricos Chen et al.(1980)[21] 0.962
Bambynek (1972)[36] 0.966
Semi-empíricos Krause (1979)[22] 0.965
Hubbel (1994)[37] 0.980
Fink et al.[41] 0.952
Experimental Durak & Sahin (1998)[42] 0.971
Apaydın &Tirasoglu (2006)[43] 0.984
Tabela 3.25: Tabela comparativa dos volores obtidos neste trabalho, para o Hg, com
valores calculados anteriormente. A tabela encontra-se dividida em três partes: va-
lores obtidos ab initio, valores obtidos por métodos semi-empiricos e valores obtidos
experimentalmente.
Figura 3.8: Gráfico comparativo dos valores teóricos e experimentais e respectivos
erros para o rendimento de fluorescência da camada K no Cd, ωK.
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4Conclusões
Ao longo deste trabalho utilizámos o método de Dirac-Fock para determinar
o rendimentos de fluorescência da camada K para o Zn, Cd e Hg, tendo para isso
utilizado métodos de cálculo que podem ser considerados como The State of the Art
nesta área, nomeadamente o programa MCDFGME de Desclaux e Indelicato. A
inexistência de cálculos recentes e foi uma das causas que motivaram a realização
deste trabalho.
A comparação dos valores obtidos com os dados disponíveis (ver as fig. 3.6,
fig. 3.7 e fig. 3.8) mostrou uma boa concordância com os resultados experimentais
disponíveis na literatura, nomeadamente com experiências muito recentes onde se
determinou o rendimento de fluorescência da camada K no Zinco [28]. Os valores
obtidos podem assim ser utilizados como referência para futuras experiências.
Gostaríamos ainda de referir o artigo de A. Raulo, D. Grassi e E. Perillo[44]
que deram o mote para esta tese. Neste artigo são obtidos experimentalmente os
rendimentos de fluorescência de raios X da sub-camada L3 no disprósio e no hólmio.
No entanto para obter teoricamente, de uma forma ab initio, esses rendimentos de
fluorescência seria necessário calcular um conjunto demasiado elevado de transições,
uma vez que a configuração electrónica desses elementos tem a camada 4f aberta.
Para finalizar gostaria de referir que se encontra em fase de preparação um
artigo com os resultados deste trabalho e que será submetido brevemente a uma
revista internacional com arbitragem.
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Apêndice A
Energias de estados de duas
lacunas do zinco.
Na tabelas abaixo encontram-se listadas as energias dos vários estados com uma e
duas lacunas (E(eV)), para o caso do zinco ,obtidas com o MDFGME, bem como
as respectivas energias de transição (∆E(eV)).
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
K 1/2 -39132.49 L1M4 2 -47557.435 8424.945
L1L1 0 -46326.067 7193.577 L1M5 -47554.651 8422.161
L1L2 0 -46497.599 7365.109 L1M5 3 -47557.685 8425.195
L1L3 1 -46508.888 7376.398 L1N1 0 -47574.338 8441.848
L1L2 -46466.043 7333.553 L1N1 1 -47574.560 8442.070
L1L3 2 -46521.758 7389.268 L3L3 0 -46663.785 7531.295
L1M1 0 -47420.974 8288.484 L2L2 -46614.067 7481.577
L1M1 1 -47422.123 8289.633 L2L3 1 -46657.062 7524.572
L1M2 0 -47469.776 8337.286 L3L3 2 -46678.256 7545.766
L1M3 1 -47472.020 8339.530 L2L3 -46646.381 7513.891
L1M2 -47468.817 8336.327 L2M1 0 -47574.240 8441.749
L1M3 2 -47473.056 8340.566 L3M1 1 -47595.907 8463.417
L1M4 1 -47557.230 8424.740 L2M1 -47573.272 8440.782
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APÊNDICE A. ENERGIAS DE ESTADOS DE DUAS LACUNAS DO ZINCO.
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3M1 2 -47597.670 8465.180 L3M4 1 -47733.839 8601.350
L3M3 0 -47650.637 8518.147 L3M5 -47732.144 8599.654
L2M2 -47625.324 8492.834 L2M4 -47709.754 8577.263
L3M3 1 -47653.480 8520.990 L3M5 2 -47736.690 8604.200
L3M2 -47646.915 8514.425 L3M4 -47734.490 8602.000
L2M2 -47626.829 8494.340 L3M4 -47713.097 8580.607
L2M3 -47626.521 8494.032 L2M5 -47711.605 8579.115
L3M2 2 -47647.701 8515.211 L3M4 3 -47735.572 8603.082
L3M3 -47646.379 8513.889 L3M5 -47732.500 8600.010
L2M3 -47625.439 8492.949 L2M5 -47710.818 8578.328
L3M3 3 -47653.229 8520.739 L3M5 4 -47736.883 8604.393
L3M4 0 -47733.432 8600.942 L2N1 0 -47728.916 8596.426
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3N1 1 -47752.177 8619.687 M1N1 0 -48631.026 9498.536
L2N1 -47728.995 8596.505 M1N1 1 -48631.263 9498.773
L3N1 1 -47752.300 8619.810 M3M3 0 -48583.489 9450.999
M1M1 0 -48476.726 9344.236 M2M2 -48573.120 9440.630
M1M2 0 -48534.780 9402.290 M2M3 1 -48583.608 9451.118
M1M2 1 -48535.936 9403.446 M3M3 2 -48586.083 9453.593
M1M3 -48520.884 9388.394 M2M3 -48580.016 9447.526
M1M3 2 -48537.859 9405.369 M3M4 0 -48667.905 9535.415
M1M4 1 -48616.522 9484.032 M3M4 1 -48667.825 9535.335
M1M4 2 -48616.675 9484.185 M2M4 -48665.527 9533.037
M1M5 -48610.722 9478.232 M2M4 -48657.913 9525.423
M1M5 3 -48616.887 9484.397
—
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APÊNDICE A. ENERGIAS DE ESTADOS DE DUAS LACUNAS DO ZINCO.
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L1O1 1 -518651.277 68098.088 L2L3 1 -506898.940 56345.751
L1O2 0 -518693.643 68140.453 L3L3 2 -508838.031 58284.841
L1O3 1 -518712.740 68159.550 L2L2 -506880.621 56327.431
L1O2 -518693.620 68140.430 L2M1 0 -515772.266 65219.076
L1O3 2 -518712.953 68159.763 L3M1 1 -517693.552 67140.362
L1O4 1 -518774.137 68220.947 L2M1 -515769.611 65216.421
L1O5 2 -518776.093 68222.903 L3M1 2 -517701.869 67148.679
L1O4 -518774.014 68220.824 L3M3 0 -518380.658 67827.468
L1O5 3 -518776.324 68223.134 L2M2 -516019.841 65466.651
L1P1 0 -518785.558 68232.368 L3M3 1 -518430.958 67877.768
L1P1 1 -518785.661 68232.472 L3M2 -517975.224 67422.034
L3L3 0 -508769.820 58216.630 L2M3 -516487.610 65934.420
L2L2 -504906.020 54352.830 L2M2 -516065.143 65511.954
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3M3 2 -518404.114 67850.924 L3M5 3 -518959.570 68406.381
L2M3 -517974.432 67421.242 L3M4 -518866.973 68313.783
L2M3 -516486.497 65933.308 L2M5 -517036.492 66483.302
L3M3 3 -518431.601 67878.411 L3M5 4 -518980.311 68427.122
L3M4 0 -518860.975 68307.785 L2N1 0 -518589.022 68035.832
L3M5 1 -518946.355 68393.165 L3N1 1 -520513.691 69960.501
L3M4 -518865.014 68311.824 L2N1 -518588.478 68035.289
L2M4 -516934.646 66381.456 L3N1 2 -520515.496 69962.306
L3M5 2 -518971.300 68418.110 L2N2 0 -518704.936 68151.746
L3M4 -518874.925 68321.735 L3N3 1 -520747.380 70194.191
L2M5 -517038.790 66485.600 L3N2 -520636.522 70083.332
L2M4 -516954.207 66401.017 L2N3 -518818.291 68265.101
L2N2 -518714.097 68160.907
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APÊNDICE A. ENERGIAS DE ESTADOS DE DUAS LACUNAS DO ZINCO.
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3N3 2 -520742.841 70189.651 L3N5 3 -520964.687 70411.497
L3N2 -520636.374 70083.184 L3N4 -520944.414 70391.224
L2N3 -518818.121 68264.931 L2N5 -519039.594 68486.404
L3N3 3 -520747.549 70194.359 L3N5 4 -520968.584 70415.394
L3N5 1 -520962.058 70408.868 L3N6 1 -521230.996 70677.806
L3N4 -520944.069 70390.880 L3N7 2 -521235.569 70682.380
L2N4 -519017.584 68464.394 L3N6 -521231.934 70678.744
L3N5 2 -520966.872 70413.682 L2N6 -519306.568 68753.379
L3N4 -520946.009 70392.819 L3N7 3 -521236.617 70683.427
L2N5 -519040.022 68486.832 L3N6 -521232.568 70679.379
L2N4 -519021.461 68468.271 L2N7 -519311.093 68757.903
L2N6 -519306.734 68753.544
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3N7 4 -521236.953 70683.763 L3O3 1 -521279.995 70726.806
L3N6 -521231.836 70678.646 L3O2 -521260.272 70707.082
L2N7 -519311.112 68757.922 L2O3 -519353.836 68800.646
L3N7 5 -521236.395 70683.205 L2O2 -519335.255 68782.065
L2O1 0 -519291.794 68738.604 L3O3 2 -521279.630 70726.440
L3O1 1 -521217.194 70664.004 L3O2 -521260.248 70707.058
L2O1 -519291.998 68738.808 L3O3 3 -521280.021 70726.831
L3O1 2 -521217.535 70664.345 L3O4 0 -521340.534 70787.344
L3O3 0 -521278.879 70725.689 L3O5 1 -521342.509 70789.319
L2O2 -519334.383 68781.193
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APÊNDICE A. ENERGIAS DE ESTADOS DE DUAS LACUNAS DO ZINCO.
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3O5 2 -521343.024 70789.835 M1M3 1 -527145.960 76592.770
L3O4 -521340.852 70787.663 M1M2 -526727.072 76173.882
L2O5 -519417.573 68864.384 M1M3 2 -527183.017 76629.827
L2O4 -519415.662 68862.473 M1M3 -527626.460 77073.270
L3O5 3 -521342.798 70789.608 M1M4 1 -527626.460 77073.270
L3O5 4 -521343.201 70790.011 M1M5 2 -527705.996 77152.806
L2P1 0 -519426.681 68873.491 M1M4 -527616.398 77063.208
L3P1 1 -521352.262 70799.072 M1M5 3 -527718.763 77165.574
L2P1 -519426.666 68873.477 M1N1 0 -529207.195 78654.005
L3P1 2 -521352.299 70799.109 M1N1 1 -529236.945 78683.755
M1M1 0 -526435.545 75882.355 M1N2 0 -529355.879 78802.689
M1M2 0 -526747.911 76194.721
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M1N3 1 -529460.522 78907.332 M1O1 1 -529931.958 79378.768
M1N2 -529354.707 78801.518 M1O2 0 -529974.309 79421.119
M1N3 2 -529463.249 78910.059 M1O3 1 -529993.071 79439.881
M1N4 1 -529662.465 79109.275 M1O2 -529974.195 79421.005
M1N5 2 -529681.745 79128.555 M1O3 2 -529993.472 79440.283
M1N4 -529661.879 79108.689 M1O4 1 -530054.332 79501.143
M1N5 3 -529682.738 79129.548 M1O5 2 -530056.339 79503.150
M1N6 2 -529944.075 79390.885 M1O4 -530054.270 79501.080
M1N7 3 -529947.248 79394.058 M1O5 3 -530056.444 79503.254
M1N6 -529942.248 79389.058 M1P1 0 -530076.121 79522.931
M1N7 4 -529948.604 79395.414 M1P1 1 -530065.821 79512.631
M1O1 0 -529930.931 79377.742
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APÊNDICE A. ENERGIAS DE ESTADOS DE DUAS LACUNAS DO ZINCO.
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M3M3 0 -527858.644 77305.455 M3M5 3 -528421.967 77868.777
M2M2 -527000.855 76447.665 M3M4 -528334.671 77781.481
M2M3 1 -527450.148 76896.958 M2M5 -527989.208 77436.018
M3M3 2 -527879.963 77326.773 M3M5 4 -528450.886 77897.696
M2M3 -527440.072 76886.882 M2N1 0 -529519.009 78965.819
M3M5 1 -528409.345 77856.155 M3N1 1 -529947.430 79394.240
M3M4 -528334.326 77781.136 M2N1 -529517.523 78964.333
M2M4 -527888.078 77334.888 M3N1 2 -529950.583 79397.393
M3M5 2 -528439.611 77886.422 M2N2 0 -529643.660 79090.471
M3M4 -528344.694 77791.504 M3N3 2 -530176.595 79623.405
M2M4 -527996.714 77443.524 M3N2 -530071.320 79518.130
M2M5 -527924.756 77371.566 M2N3 -529746.850 79193.661
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M3N2 3 -530183.177 79629.987 M3N6 2 -530660.270 80107.080
M3N5 1 -530395.152 79841.962 M3N7 -530659.898 80106.708
M3N4 -530378.256 79825.066 M2N6 -530227.813 79674.623
M2N4 -529946.606 79393.416 M3N7 3 -530666.420 80113.230
M3N5 2 -530400.161 79846.971 M3N6 -530662.832 80109.642
M3N4 -530381.407 79828.217 M2N7 -530233.716 79680.526
M2N5 -529967.997 79414.807 M2N6 -530231.013 79677.823
M2N4 -529948.693 79395.503 M3N7 4 -530666.282 80113.092
M3N5 3 -530400.690 79847.501 M3N6 -530657.649 80104.459
M3N4 -530378.130 79824.941 M2N7 -530232.941 79679.751
M2N5 -529967.609 79414.419 M3N7 5 -530666.312 80113.122
M3N5 4 -530399.533 79846.343 M2O1 0 -530217.126 79663.937
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APÊNDICE A. ENERGIAS DE ESTADOS DE DUAS LACUNAS DO ZINCO.
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M3O1 1 -530647.821 80094.631 M3O3 3 -530710.775 80157.585
M2O1 -530216.877 79663.687 M3O5 1 -530772.844 80219.655
M3O1 2 -530648.326 80095.137 M3O4 -530771.112 80217.922
M3O3 0 -530709.105 80155.915 M2O4 -530339.912 79786.723
M2O2 -530259.651 79706.461 M3O5 2 -530773.418 80220.228
M3O3 1 -530710.793 80157.603 M3O4 -530771.492 80218.303
M3O2 -530691.132 80137.942 M2O5 -530342.138 79788.948
M2O3 -530279.066 79725.876 M2O4 -530340.113 79786.923
M2O2 -530260.675 79707.485 M3O5 3 -530773.509 80220.320
M3O3 2 -530710.571 80157.381 M3O4 -530771.088 80217.898
M3O2 -530690.996 80137.806 M2O5 -530342.098 79788.908
M2O3 -530278.924 79725.734 M3O5 4 -530773.317 80220.127
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M2P1 0 -530351.484 79798.294 M4M5 3 -528896.202 78343.012
M3P1 1 -530782.609 80229.419 M5M5 4 -528985.331 78432.141
M2P1 -530351.450 79798.260 M4M5 -528880.722 78327.532
M3P1 2 -530782.659 80229.469 M4N1 1 -530415.565 79862.376
M5M5 0 -528952.952 78399.762 M5N1 2 -530504.860 79951.670
M4M4 -528772.436 78219.246 M4N1 -530414.731 79861.541
M4M5 1 -528879.931 78326.741 M5N1 3 -530506.537 79953.347
M5M5 2 -528975.166 78421.976 M4N3 0 -530642.186 80088.996
M4M5 -528885.855 78332.665 M5N3 1 -530731.261 80178.071
M4M4 -528799.495 78246.306 M4N3 -530644.148 80090.958
M4M5 3 -528896.202 78343.012 M4N2 -530536.065 79982.876
M4M4 -528799.495 78246.306
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M5N3 2 -530736.720 80183.531 M5N5 2 -530950.579 80397.390
M4N3 -530646.926 80093.736 M5N4 -530936.188 80382.998
M5N2 -530628.815 80075.625 M4N5 -530864.635 80311.445
M4N2 -530539.330 79986.140 M4N4 -530842.261 80289.071
M5N3 3 -530736.500 80183.310 M5N5 3 -530962.343 80409.153
M4N3 -530644.008 80090.818 M5N4 -530938.341 80385.151
M5N2 -530628.083 80074.893 M4N5 -530867.145 80313.955
M5N3 4 -530736.530 80183.340 M4N4 -530850.235 80297.045
M5N5 0 -530943.268 80390.078 M5N5 4 -530955.445 80402.255
M4N4 -530833.610 80280.420 M5N4 -530934.715 80381.525
M5N5 1 -530959.697 80406.507 M4N5 -530863.206 80310.016
M5N4 -530933.354 80380.164 M5N5 5 -530960.527 80407.337
M4N5 -530862.117 80308.928
M4N4 -530849.985 80296.795
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M5N6 0 -531213.445 80660.256 M5N7 4 -531226.603 80673.414
M5N7 1 -531215.579 80662.389 M5N6 -531219.573 80666.383
M5N6 -531214.074 80660.884 M4N7 -531133.420 80580.230
M4N6 -531121.594 80568.404 M4N6 -531131.261 80578.071
M5N7 2 -531222.549 80669.359 M5N7 5 -531220.962 80667.772
M5N6 -531216.626 80663.436 M5N6 -531215.088 80661.898
M4N6 -531129.627 80576.438 M4N7 -531129.081 80575.892
M4N7 -531128.185 80574.995 M5N7 6 -531226.594 80673.404
M5N7 3 -531220.134 80666.944 M4O1 1 -531114.645 80561.455
M5N6 -531218.254 80665.064 M5O1 2 -531205.148 80651.958
M4N7 -531131.629 80578.439 M4O1 -531114.504 80561.314
M4N6 -531125.306 80572.116 M5O1 3 -531205.433 80652.243
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M4O3 0 -531176.151 80622.961 M5O5 1 -533265.362 82712.172
M5O3 1 -531266.674 80713.484 M5O4 -533261.908 82708.718
M4O3 -531176.538 80623.348 M4O5 -533244.660 82691.470
M4O2 -531157.292 80604.102 M4O4 -533243.975 82690.785
M5O3 2 -531267.608 80714.418 M5O5 2 -533264.660 82711.470
M5O2 -531248.321 80695.131 M5O4 -533263.268 82710.078
M4O3 -531177.036 80623.846 M4O5 -533245.915 82692.725
M4O2 -531157.779 80604.589 M4O4 -533243.632 82690.443
M5O3 3 -531267.641 80714.452 M5O5 3 -533266.204 82713.014
M5O2 -531248.232 80695.042 M5O4 -533263.401 82710.212
M4O3 -531176.491 80623.301 M4O5 -533245.869 82692.680
M5O3 4 -531267.524 80714.335
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M5O5 4 -533265.396 82712.206 N1N4 1 -532431.408 81878.218
M5O4 -533262.812 82709.622 N1N5 2 -532446.001 81892.812
M4O5 -533244.796 82691.606 N1N4 -532425.194 81872.004
M4P1 1 -531249.149 80695.959 N1N5 3 -532451.217 81898.027
M5P1 2 -531339.882 80786.692 N1N6 2 -532709.134 82155.944
M4P1 -531249.285 80696.096 N1N7 3 -532711.659 82158.470
M5P1 3 -531339.916 80786.727 N1N6 -532705.025 82151.835
N1N1 0 -531996.296 81443.106 N1N7 4 -532713.350 82160.160
N1N2 0 -532132.923 81579.733 N1O1 0 -532693.228 82140.038
N1N3 1 -532222.302 81669.112 N1O1 1 -532693.929 82140.739
N1N2 -532122.223 81569.033 N1O2 0 -532735.745 82182.555
N1N3 2 -532238.108 81684.919
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N1O3 1 -532753.936 82200.746 N2N3 1 -532353.885 81800.695
N1O2 -532735.293 82182.103 N3N3 2 -532457.214 81904.024
N1O3 2 -532754.911 82201.721 N2N2 -532349.109 81795.919
N1O4 1 -532815.480 82262.290 N3N4 0 -532656.595 82103.406
N1O5 2 -532817.293 82264.103 N3N5 1 -532667.803 82114.613
N1O4 -532815.231 82262.042 N3N4 -532653.871 82100.681
N1O5 3 -532817.583 82264.393 N2N4 -532543.997 81990.807
N1P1 0 -532826.645 82273.455 N3N5 2 -532681.334 82128.144
N1P1 1 -532826.879 82273.689 N3N4 -532658.866 82105.676
N3N3 0 -532447.994 81894.804 N2N5 -532571.593 82018.403
N2N2 -532241.817 81688.627 N2N4 -532561.189 82007.999
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N2N4 3 -532672.853 82119.663 N3N7 4 -532942.148 82388.958
N3N5 -532654.149 82100.960 N3N6 -532932.379 82379.189
N2N5 -532566.965 82013.775 N2N7 -532833.303 82280.113
N3N5 4 -532686.950 82133.760 N3N7 5 -532943.226 82390.036
N3N6 1 -532933.874 82380.684 N2O1 0 -532815.700 82262.510
N3N6 2 -532936.262 82383.072 N3O1 1 -532919.262 82366.072
N3N7 -532934.134 82380.944 N2O1 -532815.188 82261.998
N2N6 -532827.931 82274.741 N3O1 2 -532920.485 82367.295
N3N7 3 -532942.816 82389.626 N3O3 0 -532981.261 82428.072
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N3O3 1 -532983.192 82430.002 N3O5 2 -533045.243 82492.053
N3O2 -532962.989 82409.799 N3O4 -533043.408 82490.219
N2O3 -532877.405 82324.215 N2O5 -532940.318 82387.128
N2O2 -532859.722 82306.532 N2O4 -532938.548 82385.359
N3O3 2 -532982.320 82429.130 N3O5 3 -533045.335 82492.145
N3O2 -532962.659 82409.470 N3O4 -533042.499 82489.309
N2O3 -532877.050 82323.860 N2O5 -532940.175 82386.985
N3O5 1 -533043.918 82490.728 N3O5 4 -533045.049 82491.859
N3O4 -533042.599 82489.410 N2P1 0 -532949.592 82396.403
N2O4 -532937.895 82384.705
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N3P1 1 -533054.142 82500.952 N5N6 0 -533152.643 82599.453
N2P1 -532949.531 82396.341 N5N6 1 -533153.290 82600.100
N3P1 2 -533054.266 82501.076 N5N7 -533150.775 82597.585
N5N5 0 -532887.134 82333.944 N4N6 -533127.191 82574.001
N4N4 -532847.942 82294.752 N5N7 2 -533163.241 82610.051
N4N5 1 -532873.980 82320.790 N5N6 -533155.442 82602.252
N5N5 2 -532894.586 82341.396 N4N6 -533140.504 82587.315
N4N5 -532875.805 82322.615 N4N7 -533137.533 82584.343
N4N4 -532857.924 82304.735 N5N6 3 -533160.323 82607.133
N4N5 3 -532879.417 82326.227 N5N7 -533154.611 82601.421
N5N5 4 -532898.110 82344.920 N4N7 -533139.755 82586.565
N4N5 -532873.352 82320.162 N4N6 -533132.093 82578.903
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N5N7 4 -533168.344 82615.154 N4O3 0 -533181.060 82627.870
N5N6 -533160.664 82607.474 N5O3 1 -533199.992 82646.802
N4N6 -533146.463 82593.273 N4O3 -533182.052 82628.862
N4N7 -533141.661 82588.471 N4O2 -533162.568 82609.379
N5N6 5 -533161.575 82608.385 N5O3 2 -533202.286 82649.096
N5N7 -533154.914 82601.724 N4O3 -533183.513 82630.323
N4N7 -533130.382 82577.192 N5O2 -533182.418 82629.228
N4N7 6 -533170.160 82616.970 N4O2 -533163.883 82610.693
N4O1 1 -533120.565 82567.376 N5O3 3 -533202.284 82649.094
N5O1 2 -533139.309 82586.119 N4O2 -533182.858 82629.669
N4O1 -533120.091 82566.901 N4O3 -533181.427 82628.238
N5O1 3 -533140.137 82586.947 N5O3 4 -533202.012 82648.823
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N5O5 0 -533264.059 82710.869 N5O5 3 -533266.203 82713.014
N4O4 -533242.735 82689.545 N5O4 -533263.400 82710.211
N5O5 1 -533265.362 82712.172 N4O5 -533245.869 82692.679
N5O4 -533261.907 82708.717 N4O4 -533244.130 82690.940
N4O5 -533244.660 82691.470 N5O5 4 -533265.469 82712.279
N4O4 -533243.975 82690.785 N5O4 -533262.822 82709.632
N5O5 2 -533263.405 82710.215 N4O5 -533244.796 82691.606
N5O4 -533263.268 82710.078 N5O5 5 -533265.555 82712.365
N4O5 -533245.268 82692.078 N4P1 1 -533254.563 82701.373
N4O4 -533243.693 82690.503
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N5P1 2 -533274.002 82720.812 N6N7 5 -533423.359 82870.169
N4P1 -533254.508 82701.318 N7N7 6 -533427.143 82873.953
N5P1 3 -533274.085 82720.895 N6N7 -533416.825 82863.635
N7N7 0 -533416.764 82863.575 N6O1 2 -533400.200 82847.010
N6N6 -533404.997 82851.808 N7O1 3 -533403.669 82850.479
N6N7 1 -533415.646 82862.456 N6O1 -533399.649 82846.460
N7N7 2 -533422.484 82869.295 N7O1 4 -533404.264 82851.074
N6N7 -533418.183 82864.993 N6O3 1 -533460.811 82907.621
N6N6 -533414.250 82861.061 N7O3 2 -533464.401 82911.211
N6N7 3 -533421.676 82868.487 N6O3 -533462.046 82908.856
N7N7 4 -533425.820 82872.630 N6O2 -533442.322 82889.132
N6N7 -533422.115 82868.925
N6N6 -533418.564 82865.374
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N7O3 3 -533466.514 82913.324 N7O5 2 -533528.752 82975.562
N6O3 -533462.926 82909.736 N7O4 -533525.961 82972.771
N7O2 -533446.909 82893.719 N6O5 -533524.829 82971.640
N6O2 -533443.347 82890.157 N6O4 -533522.984 82969.795
N7O3 4 -533466.704 82913.515 N7O5 3 -533528.710 82975.520
N6O3 -533461.191 82908.001 N7O4 -533527.019 82973.829
N7O2 -533446.610 82893.421 N6O5 -533525.148 82971.958
N7O3 5 -533465.916 82912.726 N6O4 -533523.000 82969.811
N6O5 0 -533523.656 82970.466 N7O5 4 -533529.647 82976.457
N7O5 1 -533527.378 82974.188 N7O4 -533527.502 82974.312
N6O5 -533524.117 82970.927 N6O5 -533525.453 82972.263
N6O4 -533521.331 82968.141 N6O4 -533522.994 82969.804
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N7O5 5 -533529.158 82975.968 O1O3 2 -533442.876 82889.686
N7O4 -533526.427 82973.237 O1O4 1 -533499.593 82946.404
N6O5 -533524.063 82970.873 O1O5 2 -533500.666 82947.476
N7O5 6 -533528.982 82975.792 O1O4 -533497.031 82943.841
N6P1 2 -533534.078 82980.889 O1O5 3 -533501.524 82948.334
N7P1 3 -533538.054 82984.864 O1P1 0 -533509.659 82956.469
N6P1 -533534.033 82980.844 O1P1 1 -533509.889 82956.699
N7P1 4 -533555.564 83002.374 O3O3 0 -533496.215 82943.026
O1O1 0 -533376.230 82823.040 O2O2 -533460.987 82907.797
O1O2 0 -533424.791 82871.601 O2O3 1 -533482.384 82929.194
O1O3 1 -533437.371 82884.181 O3O3 2 -533499.961 82946.771
O1O2 -533419.052 82865.862 O2O2 -533480.243 82927.053
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
O3O4 0 -533559.150 83005.960 O3P1 2 -533569.764 83016.574
O3O4 1 -533559.462 83006.272 O5O5 0 -533619.876 83066.686
O3O5 -533557.003 83003.813 O4O4 -533614.620 83061.431
O2O4 -533538.432 82985.242 O4O5 1 -533619.426 83066.236
O3O5 2 -533563.290 83010.100 O5O5 2 -533621.721 83068.531
O3O4 -533559.595 83006.405 O4O5 -533620.155 83066.965
O2O4 -533544.085 82990.895 O4O4 -533618.428 83065.238
O2O5 -533543.032 82989.842 O4O5 3 -533621.251 83068.061
O3O4 3 -533561.401 83008.212 O5O5 4 -533622.930 83069.740
O3O5 -533557.295 83004.105 O4O5 -533619.024 83065.834
O2O5 -533541.024 82987.834 O4P1 1 -533628.282 83075.092
O3O5 4 -533564.789 83011.599 O5P1 2 -533629.634 83076.444
O2P1 0 -533551.662 82998.472 O4P1 -533627.750 83074.560
O3P1 1 -533569.319 83016.129 O5P1 3 -533630.131 83076.942
O2P1 -533551.473 82998.283 P1P1 0 -533635.455 83082.266
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Apêndice B
Energias de estado de duas
lacunas do cádmio.
Na tabelas abaixo encontram-se listadas as energias dos vários estados com uma e
duas lacunas ,obtidas com o MDFGME, bem como a respectiva energia de transição
(em eV).
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
K 1/2 -125311.153 L1M4 1 -147529.705 22218.552
L1L1 0 -136718.430 11407.277 L1M5 2 -147534.274 22223.122
L1L2 0 -144168.288 18857.135 L1M4 -147524.340 22213.187
L1L3 1 -144318.641 19007.488 L1M5 3 -147537.386 22226.233
L1L2 -144137.422 18826.269 L1N1 0 -147852.694 22541.541
L1L3 2 -144362.073 19050.920 L1N1 1 -147853.829 22542.676
L1M1 0 -147173.114 21861.961 L1N2 0 -147893.483 22582.330
L1M1 1 -147175.416 21864.263 L1N3 1 -147893.483 22582.330
L1M2 0 -147287.465 21976.312 L1N2 -147893.390 22582.237
L1M3 1 -147321.023 22009.870 L1N3 2 -147899.767 22588.614
L1M2 -147286.212 21975.059 L1N4 1 -147964.077 22652.924
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L1N5 2 -147964.604 22653.451 L3M1 1 -147652.785 22341.632
L1N4 -147963.513 22652.360 L2M1 -147464.682 22153.529
L1N5 3 -147964.940 22653.787 L3M1 2 -147656.620 22345.467
L101 0 -147980.219 22669.066 L3M3 0 -147809.192 22498.039
L101 1 -147856.540 22545.387 L2M2 -147586.553 22275.400
L3L3 0 -144777.005 19465.852 L3M3 1 -147815.024 22503.871
L2L2 -144406.354 19095.201 L3M2 -147772.004 22460.851
L2L3 1 -144622.976 19311.823 L2M3 -147617.957 22306.804
L3L3 2 -144810.212 19499.059 L2M2 -147589.414 22278.261
L2L3 -144608.056 19296.903 L3M3 2 -147802.167 22491.014
L2M1 0 -147466.417 22155.264 L3M2 -147771.060 22459.907
L2M3 -147616.507 22305.354
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3M4 0 -148010.700 22699.547 L2N1 0 -148149.516 22838.363
L3M5 1 -148013.798 22702.645 L3N1 1 -148338.739 23027.586
L3M4 -148010.893 22699.740 L2N1 -148149.255 22838.102
L2M4 -147819.368 22508.215 L3N1 2 -148339.378 23028.225
L3M5 2 -148024.785 22713.632 L3N3 0 -148383.560 23072.407
L3M4 -148015.347 22704.194 L2N2 -148189.622 22878.469
L2M5 -147831.343 22520.190 L3N3 1 -148386.806 23075.653
L2M4 -147829.665 22518.512 L3N2 -148379.540 23068.387
L3M5 3 -148020.560 22709.407 L2N3 -148195.986 22884.833
L3M4 -148009.893 22698.740 L2N2 -148190.858 22879.705
L2M5 -147829.550 22518.397
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3N3 2 -148385.013 23073.860 L3N5 3 -148450.978 23139.825
L3N2 -148379.363 23068.210 L3N4 -148449.975 23138.822
L2N3 -148195.807 22884.654 L2N5 -148261.067 22949.914
L3N4 0 -148349.376 23038.224 L3N5 4 -148451.698 23140.545
L3N5 1 -148450.229 23139.076 L2O1 0 -148276.788 22965.635
L3N4 -148450.102 23138.949 L3O1 1 -148466.537 23155.384
L2N4 -148259.940 22948.787 L2O1 -148276.950 22965.797
L3N5 2 -148451.411 23140.258 L3O1 2 -148466.600 23155.447
L3N4 -148450.576 23139.423 M1M1 0 -150428.562 25117.409
L2N5 -148261.218 22950.065 M1M2 0 -150562.381 25251.228
L2N4 -148260.990 22949.837
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M1M3 1 -150583.959 25272.806 M1N5 2 -151216.190 25905.037
M1M2 -150545.940 25234.787 M1N4 -151215.343 25904.190
M1M3 2 -150597.678 25286.525 M1N5 3 -151216.411 25905.258
M1M4 1 -150796.198 25485.045 M1O1 0 -151231.628 25920.475
M1M5 2 -150799.978 25488.825 M3M3 0 -150731.049 25419.896
M1M4 -150787.520 25476.367 M2M2 -150664.349 25353.196
M1M5 3 -150803.180 25492.027 M2M3 1 -150708.160 25397.007
M1N1 0 -151105.886 25794.733 M3M3 2 -150741.117 25429.964
M1N2 0 -151145.793 25834.640 M2M3 -150702.298 25391.145
M1N3 1 -151151.058 25839.905 M3M4 0 -150946.288 25635.135
M1N2 -151145.250 25834.097 M3M4 1 -150947.790 25636.637
M1N3 2 -151152.012 25840.859 M3M5 -150941.291 25630.138
M1N4 1 -151215.602 25904.449 M2M4 -150902.512 25591.359
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M3M5 2 -150960.635 25419.896 M3N5 4 -151370.212 26059.059
M3M4 -150948.899 25353.196 M2O1 0 -151350.865 26039.712
M2M4 -150922.212 25397.007 M3O1 1 -151385.470 26074.317
M2M5 -150919.117 25429.964 M201 -151350.863 26039.710
M3M4 3 -150946.288 25391.145 M301 2 -151385.585 26074.432
M3M4 4 -150946.288 25635.135 M5M5 0 -151157.773 25846.620
M2N1 0 -151224.503 25636.637 M4M4 -151138.142 25826.989
M3N1 1 -151257.973 25630.138 M4M5 1 -151156.406 25845.253
M2N1 -151223.919 25591.359 M5M5 2 -151165.235 25854.082
M3N1 2 -151259.259 25649.482 M4M5 -151159.719 25848.566
M3N3 0 -151305.086 25637.746 M4M4 -151153.637 25842.484
M2N2 -151265.569 25611.059 M4M5 3 -151164.028 25852.875
M3N3 1 -151307.268 25607.964 M5M5 4 -151170.198 25859.046
M3N2 -151299.240 25635.135 M4M5 -151155.289 25844.136
M2N3 -151270.803 25635.135 M4N1 1 -151467.703 26156.550
M2N2 -151266.432 25913.350 M5N1 2 -151473.824 26162.671
M3N3 2 -151305.067 25946.820 M4N1 -151467.347 26156.194
M3N2 -151298.959 25912.766 M5N1 3 -151474.486 26163.333
M2N3 -151270.281 25948.106 M4N3 0 -151513.108 26201.955
M3N4 1 -151369.277 26058.124 M5N3 1 -151519.278 26208.125
M3N5 -151368.767 26057.614 M4N3 -151514.181 26203.028
M3N5 -151334.360 26023.207 M4N2 -151507.266 26196.113
M3N5 2 -151370.656 26059.503 M5N3 2 -151521.625 26210.472
M3N4 -151369.847 26058.694 M4N3 -151515.481 26204.328
M2N5 -151335.509 26024.356 M5N2 -151514.489 26203.336
M2N4 -151334.970 26023.817 M4N2 -151508.736 26197.583
M3N5 3 -151370.748 26059.595 M5N3 3 -151521.471 26210.318
M3N4 -151368.870 26057.717 M5N2 -151515.043 26203.891
M2N5 -151335.372 26024.219 M4N3 -151513.332 26202.179
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M5N3 4 -151521.319 26210.166 N1N4 1 -151874.885 26563.732
M5N5 0 -151585.491 26274.338 N1N4 2 -151875.211 26564.058
M4N4 -151578.094 26266.941 N1N5 -151870.846 26559.693
M5N5 1 -151587.074 26275.921 N1N5 3 -151875.621 26564.468
M5N4 -151584.531 26273.378 N1O1 0 -151888.976 26577.823
M4N4 -151579.837 26268.684 N1O1 1 -151889.192 26578.040
M4N5 -151577.682 26266.529 N3N3 0 -151854.177 26543.024
M5N4 2 -151585.566 26274.413 N2N2 -151842.187 26531.034
M5N5 -151584.813 26273.660 N2N3 1 -151852.246 26541.093
M4N5 -151578.524 26267.372 N3N4 0 -151919.517 26608.364
M4N4 -151577.949 26266.796 N3N4 1 -151919.488 26608.335
M5N5 3 -151587.879 26276.726 N3N5 -151916.796 26605.643
M5N4 -151585.982 26274.829 N2N4 -151909.644 26598.491
M4N4 -151579.884 26268.731 N3N5 2 -151923.284 26612.131
M4N5 -151579.299 26268.146 N3N4 -151920.052 26608.899
M5N4 4 -151585.275 26274.122 N2N4 -151917.096 26605.943
M5N5 -151587.505 26276.352 N2N5 -151914.370 26603.217
M4N5 -151577.869 26266.716 N3N4 3 -151922.416 26611.263
M5N5 5 -151587.235 26276.082 N3N5 -151918.043 26606.890
M4O1 1 -151594.442 26283.289 N2N4 -151909.542 26598.389
M5O1 2 -151601.146 26289.993 N3N5 4 -151924.602 26613.449
M4O1 -151594.517 26283.364 N2O1 0 -151928.647 26617.494
M5O1 3 -151601.209 26290.056 N3O1 1 -151934.098 26622.945
N1N1 1 -151763.232 26452.079 N2O1 -151928.467 26617.314
N1N2 0 -151809.603 26498.450 N3O1 2 -151934.436 26623.283
N1N3 1 -151812.259 26501.106 N5N5 0 -151981.632 26670.479
N1N2 -151800.584 26489.431 N4N4 -151976.851 26665.698
N1N3 2 -151815.453 26504.300 N4N5 1 -151981.666 26670.513
66
APÊNDICE B. ENERGIAS DE ESTADO DE DUAS LACUNAS DO CÁDMIO.
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N4N4 2 -151983.463 26672.310 N4O1 1 -151996.054 26684.901
N5N5 -151982.340 26671.187 N5O1 2 -151996.488 26685.335
N4N5 -151981.538 26670.385 N4O1 -151995.630 26684.477
N4N5 3 -151983.737 26672.584 N5O1 3 -151996.748 26685.595




Energias de estados de duas
lacunas do mercúrio.
Na tabelas abaixo encontram-se listadas as energias dos vários estados com uma e
duas lacunas ,obtidas com o MDFGME, bem como a respectiva energia de transição
(em eV).
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
K 1/2 -450553.190 L1N1 0 -517947.682 67394.492
L1L1 0 -503700.836 53147.646 L1N1 1 -517951.158 67397.968
L1L2 0 -504381.044 53827.855 L1N2 0 -518070.285 67517.096
L1L3 1 -506240.355 55687.165 L1N3 1 -518177.379 67624.189
L1L2 -504340.980 53787.790 L1N2 -518070.128 67516.938
L1L3 2 -506333.851 55780.661 L1N3 2 -518178.655 67625.465
L1M1 0 -515143.361 64590.172 L1N4 1 -518379.197 67826.007
L1M2 0 -515410.885 64857.695 L1N5 2 -518398.069 67844.879
L1M3 1 -515847.488 65294.298 L1N4 -518378.246 67825.056
L1M2 -515409.825 64856.635 L1N5 3 -518400.247 67847.057
L1M3 2 -515853.627 65300.437 L1N6 2 -518665.115 68111.925
L1M4 1 -516307.769 65754.580 L1N7 3 -518669.531 68116.341
L1M5 2 -516393.632 65840.442 L1N6 -518665.385 68112.195
L1M4 -516302.068 65748.878 L1N7 4 -518669.768 68116.578
L1M5 3 -516404.821 65851.632 L1O1 0 -518650.480 68097.290
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L1O1 1 -518651.277 68098.088 L2L3 1 -506898.940 56345.751
L1O2 0 -518693.643 68140.453 L3L3 2 -508838.031 58284.841
L1O3 1 -518712.740 68159.550 L2L2 -506880.621 56327.431
L1O2 -518693.620 68140.430 L2M1 0 -515772.266 65219.076
L1O3 2 -518712.953 68159.763 L3M1 1 -517693.552 67140.362
L1O4 1 -518774.137 68220.947 L2M1 -515769.611 65216.421
L1O5 2 -518776.093 68222.903 L3M1 2 -517701.869 67148.679
L1O4 -518774.014 68220.824 L3M3 0 -518380.658 67827.468
L1O5 3 -518776.324 68223.134 L2M2 -516019.841 65466.651
L1P1 0 -518785.558 68232.368 L3M3 1 -518430.958 67877.768
L1P1 1 -518785.661 68232.472 L3M2 -517975.224 67422.034
L3L3 0 -508769.820 58216.630 L2M3 -516487.610 65934.420
L2L2 -504906.020 54352.830 L2M2 -516065.143 65511.954
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3M3 2 -518404.114 67850.924 L3M5 3 -518959.570 68406.381
L2M3 -517974.432 67421.242 L3M4 -518866.973 68313.783
L2M3 -516486.497 65933.308 L2M5 -517036.492 66483.302
L3M3 3 -518431.601 67878.411 L3M5 4 -518980.311 68427.122
L3M4 0 -518860.975 68307.785 L2N1 0 -518589.022 68035.832
L3M5 1 -518946.355 68393.165 L3N1 1 -520513.691 69960.501
L3M4 -518865.014 68311.824 L2N1 -518588.478 68035.289
L2M4 -516934.646 66381.456 L3N1 2 -520515.496 69962.306
L3M5 2 -518971.300 68418.110 L2N2 0 -518704.936 68151.746
L3M4 -518874.925 68321.735 L3N3 1 -520747.380 70194.191
L2M5 -517038.790 66485.600 L3N2 -520636.522 70083.332
L2M4 -516954.207 66401.017 L2N3 -518818.291 68265.101
L2N2 -518714.097 68160.907
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3N3 2 -520742.841 70189.651 L3N5 3 -520964.687 70411.497
L3N2 -520636.374 70083.184 L3N4 -520944.414 70391.224
L2N3 -518818.121 68264.931 L2N5 -519039.594 68486.404
L3N3 3 -520747.549 70194.359 L3N5 4 -520968.584 70415.394
L3N5 1 -520962.058 70408.868 L3N6 1 -521230.996 70677.806
L3N4 -520944.069 70390.880 L3N7 2 -521235.569 70682.380
L2N4 -519017.584 68464.394 L3N6 -521231.934 70678.744
L3N5 2 -520966.872 70413.682 L2N6 -519306.568 68753.379
L3N4 -520946.009 70392.819 L3N7 3 -521236.617 70683.427
L2N5 -519040.022 68486.832 L3N6 -521232.568 70679.379
L2N4 -519021.461 68468.271 L2N7 -519311.093 68757.903
L2N6 -519306.734 68753.544
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3N7 4 -521236.953 70683.763 L3O3 1 -521279.995 70726.806
L3N6 -521231.836 70678.646 L3O2 -521260.272 70707.082
L2N7 -519311.112 68757.922 L2O3 -519353.836 68800.646
L3N7 5 -521236.395 70683.205 L2O2 -519335.255 68782.065
L2O1 0 -519291.794 68738.604 L3O3 2 -521279.630 70726.440
L3O1 1 -521217.194 70664.004 L3O2 -521260.248 70707.058
L2O1 -519291.998 68738.808 L3O3 3 -521280.021 70726.831
L3O1 2 -521217.535 70664.345 L3O4 0 -521340.534 70787.344
L3O3 0 -521278.879 70725.689 L3O5 1 -521342.509 70789.319
L2O2 -519334.383 68781.193
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
L3O5 2 -521343.024 70789.835 M1M3 1 -527145.960 76592.770
L3O4 -521340.852 70787.663 M1M2 -526727.072 76173.882
L2O5 -519417.573 68864.384 M1M3 2 -527183.017 76629.827
L2O4 -519415.662 68862.473 M1M3 -527626.460 77073.270
L3O5 3 -521342.798 70789.608 M1M4 1 -527626.460 77073.270
L3O5 4 -521343.201 70790.011 M1M5 2 -527705.996 77152.806
L2P1 0 -519426.681 68873.491 M1M4 -527616.398 77063.208
L3P1 1 -521352.262 70799.072 M1M5 3 -527718.763 77165.574
L2P1 -519426.666 68873.477 M1N1 0 -529207.195 78654.005
L3P1 2 -521352.299 70799.109 M1N1 1 -529236.945 78683.755
M1M1 0 -526435.545 75882.355 M1N2 0 -529355.879 78802.689
M1M2 0 -526747.911 76194.721
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M1N3 1 -529460.522 78907.332 M1O1 1 -529931.958 79378.768
M1N2 -529354.707 78801.518 M1O2 0 -529974.309 79421.119
M1N3 2 -529463.249 78910.059 M1O3 1 -529993.071 79439.881
M1N4 1 -529662.465 79109.275 M1O2 -529974.195 79421.005
M1N5 2 -529681.745 79128.555 M1O3 2 -529993.472 79440.283
M1N4 -529661.879 79108.689 M1O4 1 -530054.332 79501.143
M1N5 3 -529682.738 79129.548 M1O5 2 -530056.339 79503.150
M1N6 2 -529944.075 79390.885 M1O4 -530054.270 79501.080
M1N7 3 -529947.248 79394.058 M1O5 3 -530056.444 79503.254
M1N6 -529942.248 79389.058 M1P1 0 -530076.121 79522.931
M1N7 4 -529948.604 79395.414 M1P1 1 -530065.821 79512.631
M1O1 0 -529930.931 79377.742
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M3M3 0 -527858.644 77305.455 M3M5 3 -528421.967 77868.777
M2M2 -527000.855 76447.665 M3M4 -528334.671 77781.481
M2M3 1 -527450.148 76896.958 M2M5 -527989.208 77436.018
M3M3 2 -527879.963 77326.773 M3M5 4 -528450.886 77897.696
M2M3 -527440.072 76886.882 M2N1 0 -529519.009 78965.819
M3M5 1 -528409.345 77856.155 M3N1 1 -529947.430 79394.240
M3M4 -528334.326 77781.136 M2N1 -529517.523 78964.333
M2M4 -527888.078 77334.888 M3N1 2 -529950.583 79397.393
M3M5 2 -528439.611 77886.422 M2N2 0 -529643.660 79090.471
M3M4 -528344.694 77791.504 M3N3 2 -530176.595 79623.405
M2M4 -527996.714 77443.524 M3N2 -530071.320 79518.130
M2M5 -527924.756 77371.566 M2N3 -529746.850 79193.661
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M3N2 3 -530183.177 79629.987 M3N6 2 -530660.270 80107.080
M3N5 1 -530395.152 79841.962 M3N7 -530659.898 80106.708
M3N4 -530378.256 79825.066 M2N6 -530227.813 79674.623
M2N4 -529946.606 79393.416 M3N7 3 -530666.420 80113.230
M3N5 2 -530400.161 79846.971 M3N6 -530662.832 80109.642
M3N4 -530381.407 79828.217 M2N7 -530233.716 79680.526
M2N5 -529967.997 79414.807 M2N6 -530231.013 79677.823
M2N4 -529948.693 79395.503 M3N7 4 -530666.282 80113.092
M3N5 3 -530400.690 79847.501 M3N6 -530657.649 80104.459
M3N4 -530378.130 79824.941 M2N7 -530232.941 79679.751
M2N5 -529967.609 79414.419 M3N7 5 -530666.312 80113.122
M3N5 4 -530399.533 79846.343 M2O1 0 -530217.126 79663.937
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M3O1 1 -530647.821 80094.631 M3O3 3 -530710.775 80157.585
M2O1 -530216.877 79663.687 M3O5 1 -530772.844 80219.655
M3O1 2 -530648.326 80095.137 M3O4 -530771.112 80217.922
M3O3 0 -530709.105 80155.915 M2O4 -530339.912 79786.723
M2O2 -530259.651 79706.461 M3O5 2 -530773.418 80220.228
M3O3 1 -530710.793 80157.603 M3O4 -530771.492 80218.303
M3O2 -530691.132 80137.942 M2O5 -530342.138 79788.948
M2O3 -530279.066 79725.876 M2O4 -530340.113 79786.923
M2O2 -530260.675 79707.485 M3O5 3 -530773.509 80220.320
M3O3 2 -530710.571 80157.381 M3O4 -530771.088 80217.898
M3O2 -530690.996 80137.806 M2O5 -530342.098 79788.908
M2O3 -530278.924 79725.734 M3O5 4 -530773.317 80220.127
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M2P1 0 -530351.484 79798.294 M4M5 3 -528896.202 78343.012
M3P1 1 -530782.609 80229.419 M5M5 4 -528985.331 78432.141
M2P1 -530351.450 79798.260 M4M5 -528880.722 78327.532
M3P1 2 -530782.659 80229.469 M4N1 1 -530415.565 79862.376
M5M5 0 -528952.952 78399.762 M5N1 2 -530504.860 79951.670
M4M4 -528772.436 78219.246 M4N1 -530414.731 79861.541
M4M5 1 -528879.931 78326.741 M5N1 3 -530506.537 79953.347
M5M5 2 -528975.166 78421.976 M4N3 0 -530642.186 80088.996
M4M5 -528885.855 78332.665 M5N3 1 -530731.261 80178.071
M4M4 -528799.495 78246.306 M4N3 -530644.148 80090.958
M4M5 3 -528896.202 78343.012 M4N2 -530536.065 79982.876
M4M4 -528799.495 78246.306
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M5N3 2 -530736.720 80183.531 M5N5 2 -530950.579 80397.390
M4N3 -530646.926 80093.736 M5N4 -530936.188 80382.998
M5N2 -530628.815 80075.625 M4N5 -530864.635 80311.445
M4N2 -530539.330 79986.140 M4N4 -530842.261 80289.071
M5N3 3 -530736.500 80183.310 M5N5 3 -530962.343 80409.153
M4N3 -530644.008 80090.818 M5N4 -530938.341 80385.151
M5N2 -530628.083 80074.893 M4N5 -530867.145 80313.955
M5N3 4 -530736.530 80183.340 M4N4 -530850.235 80297.045
M5N5 0 -530943.268 80390.078 M5N5 4 -530955.445 80402.255
M4N4 -530833.610 80280.420 M5N4 -530934.715 80381.525
M5N5 1 -530959.697 80406.507 M4N5 -530863.206 80310.016
M5N4 -530933.354 80380.164 M5N5 5 -530960.527 80407.337
M4N5 -530862.117 80308.928
M4N4 -530849.985 80296.795
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M5N6 0 -531213.445 80660.256 M5N7 4 -531226.603 80673.414
M5N7 1 -531215.579 80662.389 M5N6 -531219.573 80666.383
M5N6 -531214.074 80660.884 M4N7 -531133.420 80580.230
M4N6 -531121.594 80568.404 M4N6 -531131.261 80578.071
M5N7 2 -531222.549 80669.359 M5N7 5 -531220.962 80667.772
M5N6 -531216.626 80663.436 M5N6 -531215.088 80661.898
M4N6 -531129.627 80576.438 M4N7 -531129.081 80575.892
M4N7 -531128.185 80574.995 M5N7 6 -531226.594 80673.404
M5N7 3 -531220.134 80666.944 M4O1 1 -531114.645 80561.455
M5N6 -531218.254 80665.064 M5O1 2 -531205.148 80651.958
M4N7 -531131.629 80578.439 M4O1 -531114.504 80561.314
M4N6 -531125.306 80572.116 M5O1 3 -531205.433 80652.243
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M4O3 0 -531176.151 80622.961 M5O5 1 -533265.362 82712.172
M5O3 1 -531266.674 80713.484 M5O4 -533261.908 82708.718
M4O3 -531176.538 80623.348 M4O5 -533244.660 82691.470
M4O2 -531157.292 80604.102 M4O4 -533243.975 82690.785
M5O3 2 -531267.608 80714.418 M5O5 2 -533264.660 82711.470
M5O2 -531248.321 80695.131 M5O4 -533263.268 82710.078
M4O3 -531177.036 80623.846 M4O5 -533245.915 82692.725
M4O2 -531157.779 80604.589 M4O4 -533243.632 82690.443
M5O3 3 -531267.641 80714.452 M5O5 3 -533266.204 82713.014
M5O2 -531248.232 80695.042 M5O4 -533263.401 82710.212
M4O3 -531176.491 80623.301 M4O5 -533245.869 82692.680
M5O3 4 -531267.524 80714.335
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
M5O5 4 -533265.396 82712.206 N1N4 1 -532431.408 81878.218
M5O4 -533262.812 82709.622 N1N5 2 -532446.001 81892.812
M4O5 -533244.796 82691.606 N1N4 -532425.194 81872.004
M4P1 1 -531249.149 80695.959 N1N5 3 -532451.217 81898.027
M5P1 2 -531339.882 80786.692 N1N6 2 -532709.134 82155.944
M4P1 -531249.285 80696.096 N1N7 3 -532711.659 82158.470
M5P1 3 -531339.916 80786.727 N1N6 -532705.025 82151.835
N1N1 0 -531996.296 81443.106 N1N7 4 -532713.350 82160.160
N1N2 0 -532132.923 81579.733 N1O1 0 -532693.228 82140.038
N1N3 1 -532222.302 81669.112 N1O1 1 -532693.929 82140.739
N1N2 -532122.223 81569.033 N1O2 0 -532735.745 82182.555
N1N3 2 -532238.108 81684.919
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N1O3 1 -532753.936 82200.746 N2N3 1 -532353.885 81800.695
N1O2 -532735.293 82182.103 N3N3 2 -532457.214 81904.024
N1O3 2 -532754.911 82201.721 N2N2 -532349.109 81795.919
N1O4 1 -532815.480 82262.290 N3N4 0 -532656.595 82103.406
N1O5 2 -532817.293 82264.103 N3N5 1 -532667.803 82114.613
N1O4 -532815.231 82262.042 N3N4 -532653.871 82100.681
N1O5 3 -532817.583 82264.393 N2N4 -532543.997 81990.807
N1P1 0 -532826.645 82273.455 N3N5 2 -532681.334 82128.144
N1P1 1 -532826.879 82273.689 N3N4 -532658.866 82105.676
N3N3 0 -532447.994 81894.804 N2N5 -532571.593 82018.403
N2N2 -532241.817 81688.627 N2N4 -532561.189 82007.999
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N2N4 3 -532672.853 82119.663 N3N7 4 -532942.148 82388.958
N3N5 -532654.149 82100.960 N3N6 -532932.379 82379.189
N2N5 -532566.965 82013.775 N2N7 -532833.303 82280.113
N3N5 4 -532686.950 82133.760 N3N7 5 -532943.226 82390.036
N3N6 1 -532933.874 82380.684 N2O1 0 -532815.700 82262.510
N3N6 2 -532936.262 82383.072 N3O1 1 -532919.262 82366.072
N3N7 -532934.134 82380.944 N2O1 -532815.188 82261.998
N2N6 -532827.931 82274.741 N3O1 2 -532920.485 82367.295
N3N7 3 -532942.816 82389.626 N3O3 0 -532981.261 82428.072




APÊNDICE C. ENERGIAS DE ESTADOS DE DUAS LACUNAS DO
MERCÚRIO.
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N3O3 1 -532983.192 82430.002 N3O5 2 -533045.243 82492.053
N3O2 -532962.989 82409.799 N3O4 -533043.408 82490.219
N2O3 -532877.405 82324.215 N2O5 -532940.318 82387.128
N2O2 -532859.722 82306.532 N2O4 -532938.548 82385.359
N3O3 2 -532982.320 82429.130 N3O5 3 -533045.335 82492.145
N3O2 -532962.659 82409.470 N3O4 -533042.499 82489.309
N2O3 -532877.050 82323.860 N2O5 -532940.175 82386.985
N3O5 1 -533043.918 82490.728 N3O5 4 -533045.049 82491.859
N3O4 -533042.599 82489.410 N2P1 0 -532949.592 82396.403
N2O4 -532937.895 82384.705
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N3P1 1 -533054.142 82500.952 N5N6 0 -533152.643 82599.453
N2P1 -532949.531 82396.341 N5N6 1 -533153.290 82600.100
N3P1 2 -533054.266 82501.076 N5N7 -533150.775 82597.585
N5N5 0 -532887.134 82333.944 N4N6 -533127.191 82574.001
N4N4 -532847.942 82294.752 N5N7 2 -533163.241 82610.051
N4N5 1 -532873.980 82320.790 N5N6 -533155.442 82602.252
N5N5 2 -532894.586 82341.396 N4N6 -533140.504 82587.315
N4N5 -532875.805 82322.615 N4N7 -533137.533 82584.343
N4N4 -532857.924 82304.735 N5N6 3 -533160.323 82607.133
N4N5 3 -532879.417 82326.227 N5N7 -533154.611 82601.421
N5N5 4 -532898.110 82344.920 N4N7 -533139.755 82586.565
N4N5 -532873.352 82320.162 N4N6 -533132.093 82578.903
77
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N5N7 4 -533168.344 82615.154 N4O3 0 -533181.060 82627.870
N5N6 -533160.664 82607.474 N5O3 1 -533199.992 82646.802
N4N6 -533146.463 82593.273 N4O3 -533182.052 82628.862
N4N7 -533141.661 82588.471 N4O2 -533162.568 82609.379
N5N6 5 -533161.575 82608.385 N5O3 2 -533202.286 82649.096
N5N7 -533154.914 82601.724 N4O3 -533183.513 82630.323
N4N7 -533130.382 82577.192 N5O2 -533182.418 82629.228
N4N7 6 -533170.160 82616.970 N4O2 -533163.883 82610.693
N4O1 1 -533120.565 82567.376 N5O3 3 -533202.284 82649.094
N5O1 2 -533139.309 82586.119 N4O2 -533182.858 82629.669
N4O1 -533120.091 82566.901 N4O3 -533181.427 82628.238
N5O1 3 -533140.137 82586.947 N5O3 4 -533202.012 82648.823
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N5O5 0 -533264.059 82710.869 N5O5 3 -533266.203 82713.014
N4O4 -533242.735 82689.545 N5O4 -533263.400 82710.211
N5O5 1 -533265.362 82712.172 N4O5 -533245.869 82692.679
N5O4 -533261.907 82708.717 N4O4 -533244.130 82690.940
N4O5 -533244.660 82691.470 N5O5 4 -533265.469 82712.279
N4O4 -533243.975 82690.785 N5O4 -533262.822 82709.632
N5O5 2 -533263.405 82710.215 N4O5 -533244.796 82691.606
N5O4 -533263.268 82710.078 N5O5 5 -533265.555 82712.365
N4O5 -533245.268 82692.078 N4P1 1 -533254.563 82701.373
N4O4 -533243.693 82690.503
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N5P1 2 -533274.002 82720.812 N6N7 5 -533423.359 82870.169
N4P1 -533254.508 82701.318 N7N7 6 -533427.143 82873.953
N5P1 3 -533274.085 82720.895 N6N7 -533416.825 82863.635
N7N7 0 -533416.764 82863.575 N6O1 2 -533400.200 82847.010
N6N6 -533404.997 82851.808 N7O1 3 -533403.669 82850.479
N6N7 1 -533415.646 82862.456 N6O1 -533399.649 82846.460
N7N7 2 -533422.484 82869.295 N7O1 4 -533404.264 82851.074
N6N7 -533418.183 82864.993 N6O3 1 -533460.811 82907.621
N6N6 -533414.250 82861.061 N7O3 2 -533464.401 82911.211
N6N7 3 -533421.676 82868.487 N6O3 -533462.046 82908.856
N7N7 4 -533425.820 82872.630 N6O2 -533442.322 82889.132
N6N7 -533422.115 82868.925
N6N6 -533418.564 82865.374
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N7O3 3 -533466.514 82913.324 N7O5 2 -533528.752 82975.562
N6O3 -533462.926 82909.736 N7O4 -533525.961 82972.771
N7O2 -533446.909 82893.719 N6O5 -533524.829 82971.640
N6O2 -533443.347 82890.157 N6O4 -533522.984 82969.795
N7O3 4 -533466.704 82913.515 N7O5 3 -533528.710 82975.520
N6O3 -533461.191 82908.001 N7O4 -533527.019 82973.829
N7O2 -533446.610 82893.421 N6O5 -533525.148 82971.958
N7O3 5 -533465.916 82912.726 N6O4 -533523.000 82969.811
N6O5 0 -533523.656 82970.466 N7O5 4 -533529.647 82976.457
N7O5 1 -533527.378 82974.188 N7O4 -533527.502 82974.312
N6O5 -533524.117 82970.927 N6O5 -533525.453 82972.263
N6O4 -533521.331 82968.141 N6O4 -533522.994 82969.804
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Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
N7O5 5 -533529.158 82975.968 O1O3 2 -533442.876 82889.686
N7O4 -533526.427 82973.237 O1O4 1 -533499.593 82946.404
N6O5 -533524.063 82970.873 O1O5 2 -533500.666 82947.476
N7O5 6 -533528.982 82975.792 O1O4 -533497.031 82943.841
N6P1 2 -533534.078 82980.889 O1O5 3 -533501.524 82948.334
N7P1 3 -533538.054 82984.864 O1P1 0 -533509.659 82956.469
N6P1 -533534.033 82980.844 O1P1 1 -533509.889 82956.699
N7P1 4 -533555.564 83002.374 O3O3 0 -533496.215 82943.026
O1O1 0 -533376.230 82823.040 O2O2 -533460.987 82907.797
O1O2 0 -533424.791 82871.601 O2O3 1 -533482.384 82929.194
O1O3 1 -533437.371 82884.181 O3O3 2 -533499.961 82946.771
O1O2 -533419.052 82865.862 O2O2 -533480.243 82927.053
Lacuna J E(eV) ∆E(eV) Lacuna J E(eV) ∆E(eV)
O3O4 0 -533559.150 83005.960 O3P1 2 -533569.764 83016.574
O3O4 1 -533559.462 83006.272 O5O5 0 -533619.876 83066.686
O3O5 -533557.003 83003.813 O4O4 -533614.620 83061.431
O2O4 -533538.432 82985.242 O4O5 1 -533619.426 83066.236
O3O5 2 -533563.290 83010.100 O5O5 2 -533621.721 83068.531
O3O4 -533559.595 83006.405 O4O5 -533620.155 83066.965
O2O4 -533544.085 82990.895 O4O4 -533618.428 83065.238
O2O5 -533543.032 82989.842 O4O5 3 -533621.251 83068.061
O3O4 3 -533561.401 83008.212 O5O5 4 -533622.930 83069.740
O3O5 -533557.295 83004.105 O4O5 -533619.024 83065.834
O2O5 -533541.024 82987.834 O4P1 1 -533628.282 83075.092
O3O5 4 -533564.789 83011.599 O5P1 2 -533629.634 83076.444
O2P1 0 -533551.662 82998.472 O4P1 -533627.750 83074.560
O3P1 1 -533569.319 83016.129 O5P1 3 -533630.131 83076.942
O2P1 -533551.473 82998.283 P1P1 0 -533635.455 83082.266
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